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MOTTO 
 
 Maka nikmat Tuhan kamu yang manakah yang kamu dustakan 
(Q.S Ar Rahman : 21) 
 
 Karena sesungguhnya sesudah kesulitan itu ada kemudahan. 
Sesungguhnya sesudah kesulitan itu ada kemudahan. Maka apabila 
kamu telah selesai (dari sesuatu urusan), kerjakanlah dengan sungguh-
sungguh (urusan) yang lain. 
(Q.S Alam Nasyrah : 5-7) 
 
 Tidak sepatutnya bagi mukminin itu pergi semuanya (ke medan perang). 
Mengapa tidak pergi dari tiap-tiap golongan di antara mereka beberapa 
orang untuk memperdalam pengetahuan mereka tentang agama dan 
untuk memberi peringatan kepada kaumnya apabila mereka telah 
kembali kepadanya, supaya mereka itu dapat menjaga dirinya. 
(Q.S At Taubah : 122) 
 
 Maka Maha Tinggi Allah Raja Yang sebenar-benarnya, dan janganlah 
kamu tergesa-gesa membaca Al qur'an sebelum disempurnakan 
mewahyukannya kepadamu, dan katakanlah: "Ya Tuhanku, 
tambahkanlah kepadaku ilmu pengetahuan." 
(Q.S Thaahaa : 114) 
 
 Dan apabila hamba-hamba-Ku bertanya kepadamu tentang Aku, maka 
(jawablah), bahwasanya Aku adalah dekat. Aku mengabulkan 
permohonan orang yang berdoa apabila ia memohon kepada-Ku, maka 
hendaklah mereka itu memenuhi (segala perintah-Ku) dan hendaklah 
mereka beriman kepada-Ku, agar mereka selalu berada dalam kebenaran. 
(Q.S Al Baqarah : 186) 
 
 Berdoalah kepada Tuhanmu dengan berendah diri dan suara yang 
lembut. Sesungguhnya Allah tidak menyukai orang-orang yang 
melampaui batas. 
(Q.S Al A’raaf : 155) 
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ABSTRAK 
 
ANALISA POLA – POLA DIFRAKSI SINAR-X PADA 
MATERIAL SERBUK Nd6Fe13Sn, Nd6Fe13Ge DAN Nd6Fe13Si 
MENGGUNAKAN METODE RIETVELD GSAS 
 
Oleh 
Siti Wijayanti 
M. 0202043 
 
 Telah dibuat perangkat lunak untuk mengubah format data keluaran 
XRD (X-Ray Diffraction) Shimadzu 6000 sesuai dengan format data masukan 
GSAS (General Structure Analysis System) menggunakan bahasa pemrograman 
Free Pascal versi 2.0.2.  
 Analisa pola difraksi sinar-X pada material Nd6Fe13Sn, Nd6Fe13Ge dan 
Nd6Fe13Si dengan metode Rietveld GSAS dilakukan secara tidak simultan. 
Setelah penghalusan parameter – parameter disimpulkan struktur kristalnya 
tetragonal dan diperoleh nilai residu serta konstanta kisi. Material Nd6Fe13Si nilai 
residunya Rp = 1,21%, Rwp = 1,57% dan c2 = 1,984 untuk 10 variabel dan 
konstanta kisi a = 8,0528(28) Å dan c = 22,812(7) Å. Material Nd6Fe13Ge nilai 
residunya Rp = 1,29%, Rwp = 1,74% dan c2 = 3,958 untuk 9 variabel dan konstanta 
kisi a = 8,0588(10) Å dan c = 22,889(4) Å. Material Nd6Fe13Sn nilai residunya  
Rp = 1,74%, Rwp = 2,30% dan c2 = 8,989 untuk 10 variabel dan konstanta kisi       
a = 8,0941(5) Å dan c = 23,3894(25) Å. 
 
Kata kunci  : difraksi sinar-X, metode Rietveld, GSAS, Nd6Fe13Si, Nd6Fe13Ge, 
Nd6Fe13Sn 
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ABSTRACT 
 
THE ANALYSIS OF X-RAY DIFFRACTION PATTERNS IN THE 
Nd6Fe13Sn, Nd6Fe13Ge DAN Nd6Fe13Si MATERIAL POWDER USING  
RIETVELD GSAS METHOD  
 
By 
Siti Wijayanti 
M. 0202043 
 
 A software was made for changing format of XRD (X-Ray Diffraction) 
Shimadzu 6000 output data that appropriate to format of GSAS (General 
Structure Analysis System) input data by using a language of Free Pascal version 
2.0.2 program. 
 The analysis pattern of X-ray powder diffraction in Nd6Fe13Sn, 
Nd6Fe13Ge and Nd6Fe13Si alloy using Rietveld GSAS method was done not 
simultaneously. After refinement parameters, it can be concluded that the crystal 
structures are tetragonal. Then, we can find the residue and the constanta. The 
residue of Nd6Fe13Si alloy are Rp = 1,21%, Rwp = 1,57% and c2 = 1,984 for 10 
variabels and the lattice constanta are a = 8,0528(28) Å and c = 22,812(7) Å. 
Meanwhile, the residue of Nd6Fe13Ge alloy are Rp = 1,29%, Rwp = 1,74% and     
c2 = 3,958 for 9 variabels and the lattice constanta are a = 8,0588(10) Å and         
c = 22,889(4) Å. Next, the residue of Nd6Fe13Sn alloy are Rp = 1,74%,              
Rwp = 2,30% and c2 = 8,989 for 10 variabel and the lattice constanta a = 8,0941(5) 
Å and c = 23,3894(25) Å. 
 
Key words  :  X-ray diffraction, Rietveld method, GSAS, Nd6Fe13Si, Nd6Fe13Ge, 
Nd6Fe13Sn 
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BAB I 
PENDAHULUAN 
 
I.1. Latar Belakang 
 Material di alam tersusun atas atom-atom yang saling berikatan satu 
dengan yang lain. Karakteristik suatu material dipengaruhi oleh bentuk kisi, 
temperatur didih, temperatur leleh, temperatur kristalisasi, temperatur curie. Pada 
umumnya material di alam merupakan material polikristal. Oleh karena itu, 
struktur kristal suatu materi harus dipelajari. Teknik difraksi dapat digunakan 
untuk mempelajari struktur kristal suatu materi (Kisi, 1994). 
 Pada tahun 1967 H.M.Rietveld mempublikasikan suatu metode untuk 
menganalisa pola difraksi yang puncak-puncaknya saling tumpang tindih 
(overlapping) menggunakan asas kuadrat terkecil. Metode Rietveld sekarang 
dapat digunakan untuk menganalisa pola difraksi neutron dan difraksi sinar-X 
(XRD) pada sampel kristal tunggal dan polikristal (Young, 1993). 
 Beberapa software metode Rietveld yang dapat digunakan untuk 
menganalisa struktur kristal yaitu XRS-82 (The X-ray Rietveld System, 
Baerlocher, 1984), FullProf (Rodríguez-Carvajal,1984), Rietan (Izumi, 1990) dan 
GSAS (General Structure Analysis System, Von Dreele dan Larson, 2004). 
Software GSAS ditulis menggunakan bahasa FORTRAN dan tersedia dalam versi 
sistem operasi Microsoft (MS-DOS 6.x, Windows 95/98/ME/2K/XP dan NT 4.0) 
dan Unix (Linux on Intel PC, Macintosh OS X dan Silicon Graphics Irix 6.x). 
Perbedaan menggunakan sistem operasi Microsoft dengan sistem operasi Linux 
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adalah cara menginstall perangkat lunak. Perangkat lunak GSAS ditulis dalam 
bahasa pemrograman FORTRAN dan dapat diperoleh dengan gratis melalui 
alamat web : 
http://www.ccp14.ac.uk/ccp/ccp14/ftp-mirror/gsas/public/gsas. 
 GSAS dapat digunakan untuk menganalisa pola difraksi sinar-X dan 
neutron dengan data energi dispersive; misalnya TOF (Time Of Flight), untuk 
sampel berbentuk polikristal dan kristal tunggal (Young,1993).  
 Suharyana (2000) telah melakukan penelitian tentang sifat-sifat magnetik 
senyawa R6Fe13X (R = Pr, Nd dan X = Si, Ge, dan Sn). Semua senyawa tersebut 
bersifat antiferomagnet di bawah temperatur Néel ~ 415 K dan tidak bergantung 
pada jenis unsur logam tanah jarang. Pada penelitian tersebut telah dilakukan 
penghalusan parameter konstanta kisi serta posisi atom senyawa Pr6Fe13Sn dan 
Nd6Fe13Sn berdasarkan analisa difraksi sinar-X menggunakan perangkat lunak 
FullProf.  
Analisa pola difraksi sinar-X senyawa Nd6Fe13Sn, Nd6Fe13Ge, dan 
Nd6Fe13Si menggunakan metode Rietveld GSAS tidak dilakukan oleh Suharyana 
(2000). Oleh karena itu pada penelitian ini dilakukan analisa pola difraksi 
polikristal sinar-X material tersebut dengan metode Rietveld GSAS. Hasil analisa 
pola difraksi diperoleh parameter – parameter konstanta kisi dan posisi atom 
dalam sel satuan. Analisa selanjutnya adalah membandingkan konstanta – 
konstanta tersebut untuk masing – masing senyawa Nd6Fe13Sn, Nd6Fe13Ge, dan 
Nd6Fe13Si. 
  
 
3 
 Di Sub Laboratorium Fisika Laboratorium Pusat MIPA Universitas 
Negeri Sebelas Maret Surakarta mempunyai alat XRD (X-Ray Diffraction) 
Shimadzu 6000. Akan tetapi data sampel material yang dihasilkan XRD 
Shimadzu 6000 tidak dapat langsung dilakukan analisa dengan menggunakan 
GSAS karena perbedaan format. Oleh karena itu, perangkat lunak yang dapat 
mengubah format data yang dihasilkan XRD Shimadzu 6000 sesuai dengan 
format data masukan GSAS sangat diperlukan. 
 
1.2. Perumusan Masalah  
 Berdasarkan latar belakang masalah tersebut maka masalah dapat 
dirumuskan sebagai berikut : 
1. Bagaimana perangkat lunak penyesuaian format data masukan pada 
GSAS ditulis dalam bahasa pemrograman Free Pascal ? 
2. Bagaimanakah perbedaan konstanta kisi Nd6Fe13Ge, Nd6Fe13Si, dan 
Nd6Fe13Sn ? 
3. Seberapa signifikan perbedaan hasil analisa menggunakan analisa 
FullProf dengan GSAS pada material senyawa Nd6Fe13Sn, Nd6Fe13Ge, 
dan Nd6Fe13Si ? 
 
1.3. Batasan Masalah. 
 Masalah tugas akhir ini dibatasi pada penyusunan perangkat lunak 
penyesuaian format data menggunakan bahasa pemrograman Free Pascal versi 
2.0.2 dan analisa difraksi sinar-X material Nd6Fe13X (X = Ge, Si dan Sn) yang 
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mempunyai struktur kristal tetragonal dengan grup ruang I 4/m c m menggunakan 
perangkat lunak GSAS versi 2004. 
 
1.4. Tujuan Penelitian 
 Tujuan tugas akhir ini sebagai berikut : 
1. Membuat program penyesuaian format data sesuai format GSAS 
2. Mengetahui perbedaan konstanta kisi kristal dan posisi atom senyawa 
Nd6Fe13X (X = Ge, Si dan Sn). 
 
1.5. Manfaat Penelitian 
 Tugas akhir ini diharapkan dapat memberikan manfaat sebagai berikut : 
1. Menambah pengetahuan mahasiswa maupun pembaca yang tertarik pada 
bidang Fisika khususnya Fisika Material. 
2. Sebagai masukan kepada para Peneliti yang menggunakan XRD untuk 
melakukan analisa struktur kristal suatu material. 
3. Sebagai bahan perbandingan kepada Peneliti yang menggunakan 
perhitungan dengan menggunakan rumus empirik dan perangkat lunak 
lainnya. 
4. Tersedia program untuk mengubah format data keluaran XRD sehingga 
dapat dianalisa menggunakan GSAS. 
 
I.6 Sistematika Penulisan 
 Laporan skripsi ini disusun dengan sistematika sebagai berikut: 
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BAB I Pendahuluan  
BAB II Dasar Teori 
BAB III Metodologi Penelitian 
BAB IV Hasil Penelitian dan Pembahasan 
BAB V Penutup 
 Pada bab I dijelaskan mengenai latar belakang penelitian, perumusan 
serta batasan masalah, tujuan dan manfaat penelitian serta sistematika penulisan 
skripsi. Bab II berisi tentang studi kepustakaan yang meliputi kristalografi, 
difraksi sinar-X, unsur logam tanah jarang, bahasa pemrograman Free Pascal dan 
metode Rietveld. Bab III berisi metode penelitian yang meliputi data penelitian, 
alat dan bahan yang diperlukan serta langkah-langkah dalam penelitian. Bab IV 
dipaparkan tentang waktu, tempat dan pelaksanaan penelitian serta hasil penelitian 
yang dibahas dengan acuan dasar teori yang telah dipelajari. Bab V berisi 
kesimpulan dari pembahasan di bab sebelumnya dan saran-saran untuk 
pengembangan lebih lanjut dari skripsi ini. 
6 
BAB II 
KAJIAN PUSTAKA 
 
II.1. Kristalografi 
 Suatu padatan dapat berupa kristal, polykristal maupun amorf. Jika 
semua atom-atomnya tersusun secara periodik disebut kristal. Contoh kristal 
diantaranya adalah intan, logam, garam. Namun jika atom-atomnya tersusun tidak 
periodik disebut amorf. Contoh amorf yaitu kaca. Jika suatu padatan mempunyai 
orientasi lebih dari satu dan berbeda-beda disebut polykristal (http://www-
ee.ccny.cuny.edu, 2007).  
 
II.1.1. Kisi Kristal 
 Pola dasar suatu kristal berupa kisi kristal. Kisi kristal merupakan 
kelompok titik – titik yang tersusun secara periodik dengan mengikuti pola 
geometri tertentu dalam suatu ruang. Titik – titik tersebut dihubungkan dengan 
operasi rotasi, translasi dan refleksi. Kisi mempunyai sifat khusus yaitu sifat 
invarian. Sifat invarian terjadi apabila sebuah titik dioperasikan berkali – kali 
dapat kembali ke posisi semula seperti sebelum terjadi translasi, rotasi maupun 
refleksi sehingga kisi kristal tetap (Omar, 1975). 
 Kisi dibagi menjadi dua berdasarkan letak titik kisinya yaitu kisi Bravais 
dan non-Bravais (Omar, 1975). 
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II.1.1.1.   Kisi Bravais 
 Suatu kisi disebut kisi Bravais apabila semua titik kisinya equivalen 
(Omar, 1975). 
 
Gambar 2.1.   Kisi bravais 
(http:// www-ee.ccny.cuny.edu, 2007) 
 Hukum Bravais Latice menyatakan bahwa pola yang dijumpai pada 
kristal – kristal merupakan susunan atom atau ion dalam ruang (space lattice). 
Pada tahun 1848 Auguste Bravais menyatakan bahwa ada 14 jenis kisi tergantung 
pada kisi bidang dan kisi ruang. Keempat belas jenis kisi dikelompokkan menjadi 
7 sistem kristal berdasarkan perbandingan sumbu – sumbunya dan hubungan 
sudut yang satu terhadap lainnya (http://sendal.tv/Mineralogi, 2006). Pada 
masing–masing sistem kristal mempunyai ciri khas pada bentuk dan simetri dari 
sel satuan (Omar, 1975). 
 
II.1.1.2.   Kisi Non Bravais 
 Apabila beberapa titik kisinya tidak equivalen disebut kisi non bravais. 
Kisi non bravais dapat disusun dari kombinasi dua atau lebih kisi bravais dengan 
orientasi relatif masing-masing (Omar, 1975). 
 
 
  
 
8 
II.1.2.  Vektor Basis 
 Basis (base) merupakan sekumpulan atom yang terletak pada setiap titik 
kisi. Setiap titik kisi dapat ditempati satu atom atau lebih dari satu atom yang 
berbeda. 
 
Gambar 2.2.   Basis lebih dari satu atom setiap titik kisi 
(www.tf.uni-kiel.de/.../kap_1/basics, 2006) 
 Titik kisi dapat ditentukan setelah memilih koordinat awal untuk 
menentukan vektornya. Dalam sistem koordinat 2 dimensi dapat dituliskan dalam 
bentuk persamaan : 
 2211 ananRn
rrr
+=  ………………………………………………   (2.1) 
Dalam sistem koordinat cartesian 3 dimensi dapat dituliskan dalam bentuk 
persamaan : 
 332211 anananRn
rrrr
++=    ...............................................................   (2.2) 
Titik–titik kisi dinyatakan dengan vektor posisi R
r
. Sedangkan 21 , aa
rr  dan 3a
r  
disebut vektor basis. n1, n2 dan n3 adalah bilangan bulat. Vektor basis ditentukan 
tidak tunggal (unique) tetapi bebas sesuai dengan penentuan titik koordinat awal 
(Omar, 1975). 
 Suatu material terbentuk dari kisi dan basis. Pada struktur kristal 
terbentuk dari kisi bravais dan basis. 
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Kisi                    +         basis        =                   struktur kristal 
 
 
 
 
 
 
 
 
Gambar 2.3.   Pembentukan struktur kristal  
(http:// www-ee.ccny.cuny.edu, 2007 dan  
http:// www.tf.uni-kiel.de/.../kap_1/basics, 2006) 
 
II.1.3. Sel Satuan 
 Sel satuan merupakan daerah paralellogram atom – atom yang dibatasi 
vektor – vektor kisi bravais dan jika ditranslasi tidak bertumpuk. Daerah sel 
satuan lebih kecil daripada pola kisi kristal. Susunan sel satuan yang periodik akan 
membentuk kristal. Ciri khas dari sel satuan adalah sel satuan mempunyai area 
yang sama (unique) dan setiap titik kisi pada sel satuan digunakan bersama oleh 4 
sel satuan terdekatnya (Omar, 1975). 
 
Gambar 2.4.   Sel satuan dan kisi sel 3 dimensi 
(Bernhard Rupp, 1999) 
 Pada sistem 2 dimensi, sel satuannya merupakan luasan jajaran genjang 
yang dibatasi 2 vektor. Pada sistem 3 dimensi, sel satuan dibatasi 3 vektor. 
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Persamaan volume sel satuan Pada sistem 3 dimensi dapat dinyatakan sebagai 
berikut : 
 321 aaaV
rrr
´·=    ..............................................................................   (2.3) 
21 , aa
rr  dan 3a
r  merupakan vektor yang membatasi sel satuan. 
 
II.1.3.1.   Sel Satuan Primitif 
 Sel satuan yang hanya mempunyai satu titik kisi dan jika terjadi translasi 
tidak akan terjadi tumpang tindih (overlapping) pada kisi bravais disebut sel 
satuan primitif atau sel primitif. Sel primitif mempunyai volume yang paling kecil 
dan diasumsikan semua simetri (Omar, 1975). 
 
Gambar 2.5.   Sel satuan primitif dan sel satuan konvensional 
(http://solidstate.physics.sunysb.edu, 2006) 
 
II.1.3.2.   Sel Satuan Non Primitif 
 Sel satuan yang mempunyai satu titik kisi di pusat dan titik – titik di 
setiap sudutnya disebut sel satuan non primitif atau sel satuan konvensional. 
Volume sel satuan non primitif kelipatan dari volume sel primitif (Omar, 1975).  
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II.2. Sistem Kristal 
 Pada sistem kristal dapat dilakukan kombinasi dengan meletakkan titik 
kisi pada sudut diantara sel satuan ketujuh sistem kristal sehingga diperoleh 14 
kemungkinan titik kisi – kisi Bravais (Suryanarayana dan Norton, 1998). 
Tabel 2.1. Tabel sistem kristal dan kisi bravais 
(Suryanarayana dan Norton, 1998 dan 
http://www.tf.uni-kiel.de/matwis/amat/def_en/kap_1/basics, 2006) 
Sistem Kristal 
dan  
Vektor Basis 
Sudut Kisi Bravais  
Kubus 
321 aaa
rrr
==  
a = b = g = 900 
 
Kubus P 
 
Kubus I 
 
Kubus F  
Tetragonal 
321 aaa
rrr
¹=  
a = b = g = 900 
 
Tetragonal P 
 
Tetragonal I 
 
Hexagonal 
321 aaa
rrr
¹=  
a = b = 900, 
g = 1200 
 
Hexagonal P 
  
Rhombohedral 
321 aaa
rrr
==  
a = b = g ¹ 900 
 
Rhombohedral R 
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Orthorhombic 
321 aaa
rrr
¹¹  
a = b = g ¹ 900 
 
Orthorhombic P Orthorhombic 
I 
Orthorhombic C 
 
 
Orthorhombic F 
Monoclinic 
321 aaa
rrr
¹¹  
a = b = 900,   
g ¹ 900 
 
Monoclinic P 
 
 
Monoclinic C 
Tricline 
321 aaa
rrr
¹¹  
a ¹ b ¹ g ¹ 900 
 
Tricline P 
  
 
Simbol pusat kisi pada tabel 2.1 artinya sebagai berikut : 
1. Huruf P atau pusat primitif artinya titik kisi hanya terletak pada setiap 
sudut sel. 
2. Huruf F atau pusat muka artinya satu titik kisi terletak ditengah setiap sisi 
sel. 
3. Huruf I atau pusat badan artinya satu titik kisi terletak pada pusat sel atau 
ditengah bagian dalam sel. 
4. Huruf A, B dan C atau pusat 2 sumbu dasar artinya 2 titik kisi terletak 
pada sisi sel yang saling berlawanan. 
5. Huruf R hanya untuk sistem rhombohedral.  
(Suryanarayana dan Norton, 1998). 
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II.3. Kisi Resiprokal 
 Kisi resiprokal memiliki arah tegak lurus dengan bidang kisinya. Kisi 
resiprokal merupakan suatu kisi yang ukurannya setengah dari ukuran sel asal jika 
posisi sel asal direfleksi dan mempunyai ukuran intensitas refleksi sesuai dengan 
sel satuan (Bernhard Rupp, 1999). 
 Jika suatu kisi mempunyai vektor basis ( 1a
r , 2a
r  dan 3a
r ) maka dapat 
diperoleh vektor basis resiprokal dengan persamaan sebagai berikut :  
 
)(
2
321
32
1 aaa
aab rrr
rrr
´·
´
= p     .....................................................................   (2.4) 
 
)(
2
321
13
2 aaa
aab rrr
rrr
´·
´
= p     .....................................................................   (2.5) 
 
)(
2
321
21
3 aaa
aab rrr
rrr
´·
´
= p     ......................................................................   (2.6) 
sehingga diperoleh persamaan vektor kisi resiprokalnya sebagai berikut : 
 332211 bnbnbnK
rrrr
++=    ..................................................................   (2.7) 
n1, n2, dan n3 merupakan bilangan, K
r
 merupakan vektor kisi resiprokal pada kisi 
bravais, dan 21 ,bb
rr
 dan 3b
r
 merupakan vektor basis resiprokal(Omar, 1975).  
 
II.4. Bidang Kristal dan Indeks Miller 
 Indeks Miller merupakan orientasi bidang pada suatu kristal. Orientasi 
suatu bidang kristal dapat ditentukan dengan cara menentukan perpotongan 
bidang dengan sumbu 1a , 2a  dan 3a . Jika perpotongan bidang dengan masing-
masing sumbu adalah x, y dan z dengan x = p 1a , y = q 2a  dan z = r 3a  maka notasi 
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indeks Miller adalah (h k l) dengan h = 1/p, k = 1/q dan l = 1/r. Indeks Miller hkl 
harus merupakan bilangan bulat dengan cara mengalikan masing – masing angka 
dengan nilai persekutuannya (Omar, 1975). Kisi bidang dengan indeks Miller 
adalah tegak lurus dengan vektor kisi resiprokal (Aschroft dan Mermin, 1976).  
 
Gambar 2.6. Contoh orientasi bidang kristal indeks miller 
(www-ee.ccny.cuny.edu, 2007) 
 Beberapa simbol yang digunakan pada indeks Miller yaitu (hkl) simbol 
bidang kristal, {hkl} simbol bidang yang arah orientasinya sama, [hkl] simbol 
untuk arah kristal, dan <hkl> simbol untuk arah kristal yang equivalen. 
 Notasi jarak antar bidang kristal dengan indeks hkl adalah dhkl. Rumus 
untuk menghitung dhkl tergantung pada struktur kristalnya.  
 
Gambar 2.7. Jarak antar bidang dhkl  
(Suryanarayana dan Norton, 1998) 
Struktur kristal yang sumbu – sumbunya saling tegak lurus mempunyai 
dhkl yang dapat dituliskan dalam persamaan berikut ini. 
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 2/1
222
111
1
÷÷
ø
ö
çç
è
æ
++
=
zyx
dhkl    ...........................................................   (2.8) 
karena x = p 1a = h
an 1 ; y = q 2a  = k
an 2 ; z = r 3a  = l
an 3  maka persamaan menjadi :  
 
( ) ( ) ( )
2/1
2
3
2
2
2
2
2
1
2
÷
÷
ø
ö
ç
ç
è
æ
++
=
a
l
a
k
a
h
nd hkl    ................................................   (2.9) 
n adalah jarak antar bidang ke-n (Omar, 1975). 
 
II.5. Difraksi Sinar-X Pada Kristal 
 Sinar X dibagi menjadi 2 berdasarkan proses terjadinya yaitu sinar-X 
karateristik dan sinar-X bremsstrahlung. 
 
II.5.1. Sinar-X Karakteristik 
 Proses terjadinya sinar-X karakteristik melalui proses perpindahan 
elektron atom dari tingkat energi yang lebih tinggi menuju ke tingkat energi yang 
lebih rendah untuk mengisi hole sehingga memancarkan sinar-X. Setiap jenis 
atom memiliki tingkat – tingkat energi elektron yang berbeda – beda sehingga 
disebut sinar-X karakteristik. Spektrum energi dari sinar-X karakteristik adalah 
diskrit (Mukhlis Akhadi, 2005). 
 Panjang gelombang sinar-X pada masing–masing spektrum karakteristik 
tergantung pada jenis unsur target anoda yang dipakai pada difraktometer. Jika 
target anoda yang dipakai pada difraktometer menggunakan Cu menghasilkan 
sinar-X Ka dengan panjang gelombang 1,5405 Ǻ dan Kb sebesar 1,5443 Ǻ. 
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Gambar 2.8.   Proses terjadinya sinar-X karakteristik 
 
II.5.2. Sinar X bremsstrahlung 
 Proses terjadinya sinar-X jenis ini jika elektron bergerak dengan 
kecepatan tinggi melintas dekat inti suatu atom sehingga menyebabkan elektron 
membelok dengan tajam. Elektron membelok karena gaya tarik elektrostatik inti 
atom yang kuat. Oleh karena itu, elektron kehilangan energinya dengan 
memancarkan sinar-X bremsstrahlung. Sinar-X bremsstrahlung mempunyai 
spektrum energi kontinu yang lebar (Mukhlis Akhadi, 2005). 
 
Gambar 2.9.   Proses terjadinya Sinar-X bremsstrahlung 
 
II.6. Hukum Bragg 
 Pada tahun 1913, W.H.Bragg dan W.L.Bragg menjelaskan tentang 
peristiwa hamburan sinar-X monokromatis yang datang pada permukaan kristal. 
Sinar-X 
Sinar-X 
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Besar sudut datang tergantung dari panjang gelombang dan kisi kristal. Hukum 
Bragg menjelaskan 2 peristiwa yaitu hamburan dan interferensi. Hamburan terjadi 
jika sudut datang = sudut pantul.  
 
Gambar 2.10.   Hukum Bragg 
(http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbase/quantum/bragg, 2006) 
 Kumpulan sinar – sinar hambur merupakan sinar – sinar yang koheren 
dan ada selisih lintasan dari masing – masing pantulan bidang kristal sehingga 
terjadi peristiwa interferensi ketika diterima detektor. Interferensi konstruktif 
terjadi jika selisih lintasan antara 2 sinar yang berurutan merupakan kelipatan 
panjang gelombangnya ( λ ) sehingga dinyatakan pada persamaan matematis 
hukum Bragg sebagai berikut  
 ql sin2dn =     ..........................................................................   (2.10) 
n adalah bilangan integer, d merupakan jarak antar bidang, q  adalah sudut antara 
sinar datang dengan bidang kristal dan l  adalah panjang gelombang sinar-X. 
Berdasarkan persamaan matematis Hukum Bragg tersebut, syarat terjadinya 
peristiwa difraksi adalah λ<2d (Omar, 1975). 
 Von Laue dan Bragg mempunyai persamaan dan perbedaan asumsi pada 
peristiwa difraksi sinar-X oleh kristal. Bragg mengasumsikan hanya menggunakan 
sinar monokromatis untuk terjadi interferensi konstruktif dan d pada hukum Bragg 
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merupakan jarak antar bidang kisi. Akan tetapi Laue mengasumsikan d 
merupakan jarak antar atom pada suatu bidang kisi dan menggunakan sinar 
polykromatis. Persamaan Bragg dan Laue adalah menggunakan persamaan 
matematis hukum Bragg. 
 Laue merumuskan teorema alternatif hukum Bragg untuk difraksi sinar X 
pada kristal dengan menggunakan dasar vektor gelombang k
r
 sebagai gelombang 
datang menghamburkan vektor gelombang 'k
r
 dan hamburan yang terjadi 
diasumsikan elastis. 
 
 
 
Gambar 2.11.   Difraksi sinar-X Laue  
(Ashcroft dan Mermin, 1976) 
Sinar datang dengan arah kˆ  maka vektor gelombang datang 
l
p k 2k
ˆ
=
r
 dan sinar 
terhambur dalam arah 'kˆ  maka vektor gelombang terhambur 
l
p 'kˆ 2k =
r
. Selisih 
sinar – sinar terhambur adalah kelipatan bilangan bulat λ. d merupakan jarak antar 
posisi atom. 
 )'ˆˆ('coscos kkdd -·=+ d
r
qq    ...................................................   (2.11) 
Persamaan untuk kondisi interferensi konstruktif adalah  
 lnkk =-· )'ˆˆ(d
r
   ..........................................................................   (2.12) 
kˆ  
'kˆ  
k  cos d ˆ·= d
r
q  
'k  ' cos d ˆ·-= d
r
q  
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n merupakan bilangan bulat. Jika pada persamaan (2.13) kedua sukunya dikalikan 
dengan 
l
p2  maka persamaan Laue menjadi sebagai berikut : 
 nkk p2)'( =-·
rrr
d  ....................................................................   (2.13) 
Interferensi konstruktif terjadi bila perubahan vektor gelombang merupakan 
vektor kisi resiprokal K
r
 dengan persamaan sebagai berikut :  
 Kk'k
rrr
=-      ...............................................................................   (2.14) 
Kisi resiprokal merupakan kisi Bravais. Oleh karena itu, perubahan vektor 
gelombang k'k
rr
-  akan sama dengan 'kk
rr
- . Besarnya k
r
 dan 'k
r
 mempunyai 
amplitudo yang sama sehingga 
 Kkk
rr
-=      ................................................................................   (2.15) 
Pada persamaan (2.17) kedua sukunya dikuadratkan maka persamaan menjadi 
 K
2
1Kk
rr
=· ˆ      ................................................................,.............   (2.16) 
Persamaan (2.18) mempunyai arti bahwa vektor gelombang datang k
r
 sejauh 
vektor kisi resiprokal K
r
 seharusnya mempunyai panjang setengah K
r
. 
 
Gambar 2.12.   Difraksi sinar X asumsi Laue 
(Aschroft dan Mermin, 1976) 
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Kondisi Laue terjadi jika ujung vektor gelombang datang k
r
 terletak dalam bidang 
yang tegak lurus perpotongan garis dalam ruang k  terhadap titik kisi resiprokal. 
Bidang ruang k  disebut bidang Bragg (Ashcroft dan Mermin, 1976). 
 
Gambar 2.13.   Persamaan Formulasi Bragg dan Von Laue  
(Aschroft dan Mermin, 1976) 
 Bidang – bidang kisi yang terpisah pada jarak d terdapat vektor – vektor 
kisi resiprokal yang tegak lurus terhadap bidang tersebut dan mempunyai jarak 
terpendek 
d
p2 . Begitu juga untuk beberapa vektor kisi resiprokal, ada sebuah 
himpunan bidang kisi yang terpisah pada jarak d, sehingga  
 
d
nK p2=
r
 ................................................................................   (2.17) 
qsin2kK
rr
=  berdasarkan gambar 2.13 maka persamaan tersebut menjadi 
 
d
nk pq =sin
r
 .................................................................................   (2.18) 
karena 
l
p k 2k
ˆ
=
r
, maka persamaan (2.20) menyebabkan panjang gelombangnya 
memenuhi kondisi Bragg persamaan (2.10) (Ashcroft dan Mermin, 1976). 
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II.7. Metode Difraksi Sinar-X 
 Seperangkat konstruksi Ewald menggambarkan vektor gelombang sinar-
X datang k
r
. Puncak-puncak difraksi disesuaikan dengan vektor kisi resiprokal K
r
 
akan diamati jika K
r
diberikan satu titik kisi resiprokal pada permukaan bola. Sinar 
hambur Bragg vektor gelombangnya 'k
r
. Untuk memenuhi syarat gelombang yang 
terdifraksi ada maka perbedaan vektor gelombang sinar datang dengan vektor 
gelombang sinar hambur seharusnya sama dengan vektor kisi resiprokal; 
K'kk
rrr
=- . Kondisi ini hanya terjadi pada titik – titik kisi resiprokal di tepi 
lingkaran. Gambar konstruksi Ewald menggunakan asumsi hanya hamburan sinar-
X yang sesuai dengan kondisi tersebut dan vektor gelombang membuat puncak 
Bragg. Konstruksi Ewald mempunyai lebih dari satu titik – titik kisi pada 
permukaanya tetapi konstruksi Ewald menegaskan bahwa vektor gelombang yang 
datang tidak semua puncak Bragg (http://www-ee.ccny.cuny.edu/.../X-
Ray_Methods, 2006). 
 
Gambar 2.14.   Konstruksi Ewald  
(http://www-ee.ccny.cuny.edu/.../X-Ray_Methods, 2006) 
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 Konstruksi geometri Ewald membantu menjelaskan tentang ketiga 
metode dasar difraktometer sinar-X yaitu metode kristal berputar (rotating 
kristal), metode serbuk (Debye Scherrer) dan metode Laue. 
 
II.7.1. Metode Laue 
 Eksperimen metode Laue menggunakan sinar-X polykromatis dengan 
arah tetap. Metode Laue dapat digunakan untuk menentukan orientasi bidang 
kristal tunggal (Omar, 1975). 
 
Gambar 2.15. Metode Laue (Omar, 1975) 
 
II.7.2. Metode Kristal Berputar (Rotating Crystal)  
 Pada umumnya metode ini digunakan untuk menganalisa struktur kristal 
tunggal. Metode ini menggunakan sinar-X monokromatis dengan sudut datang 
divariasi. Pada umumnya arah pancaran sinar-X ditentukan dan arah kristal 
divariasi (Aschroft dan Mermin, 1976).  
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Gambar 2.16. Susunan Eksperimen Metode Rotating Kristal (Omar, 1975) 
 
II.7.3. Metode Serbuk Kristal (Debye-Scherrer)  
 Prinsip metode ini bahwa sinar monokromatik memancar ke sampel dan 
pancaran difraksi direkam oleh film yang mengelilinginya (Omar, 1975). 
 Perbedaan metode ini dengan metode kristal berputar adalah metode ini 
sumbu rotasinya dapat divariasi pada semua arah yang memungkinkan. Arah 
kristal diberikan dengan menggunakan sampel polykristal yang mempunyai skala 
atom sangat besar dan sesuai difraksi sinar-X. Karena sumbu kristal sekumpulan 
orientasinya acak, pola difraksi dihasilkan oleh polykristal dengan 
mengkombinasi pola – pola difraksi untuk semua orientasi yang memungkinkan 
pada kristal tunggal (Ashcroft dan Mermin, 1976). 
 
II.8. Faktor Struktur Geometri 
 Jika puncak Bragg dihubungkan dengan perubahan vektor gelombang 
Kkk
rrr
=-'  maka selisih antara sinar yang dihamburkan pada posisi di dan dj 
menjadi )(K ji dd
rrr
-· dan fase dua sinar akan berbeda dengan faktor 
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)(Ki jie dd
rrr
-· . Oleh karena itu, fase sinar yang dihamburkan pada d1,...,dn 
mempunyai ratio 1d
rr
·Kie ,..., nKie d
rr
· . Sinar yang dihamburkan seluruh sel 
primitif pada kristal monoatomik adalah jumlah masing – masing sinar dan 
mempunyai amplitudo yang mengandung faktor 
 jKi
n
j
K eS
d
rr
·
=
å=
1
   ........................................................................   (2.19) 
SK merupakan faktor struktur geometri yang menyatakan keseluruhan interferensi 
gelombang yang dihamburkan oleh ion – ion identik dalam basis. dj merupakan 
jarak antar posisi atom masing – masing sinar.  
 Intensitas dari puncak Bragg sebanding dengan kuadrat amplitudo dari 
faktor struktur kristal 2KS  (Ashcroft dan Mermin, 1976). 
 
II.9. Bahasa Pemrograman Pascal 
  Bahasa pemrograman Pascal pertama kali diperkenalkan pertama kali 
pada tahun 1971 oleh Niklaus Wirth. Bahasa pemrograman Pascal merupakan 
bahasa pemrograman yang sistematis dan terstruktur sehingga sangat mudah jika 
mencari kesalahan. Pola susunan Bahasa Pascal yang terstruktur dan modular 
biasa terdiri dari blok judul program, blok deklarasi, uses, label, const, type, 
procedure dan function dan program utama (Sutiono Gunadi dan Frankie 
Wisastra, 1990). Versi bahasa pemrograman Pascal diantaranya Turbo Pascal, 
Delphi Object Pascal dan Free Pascal (Michaël Van Canneyt dan Florian Klämpfl, 
2005). 
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  Pada program aplikasi untuk sistem informasi, data disimpan untuk 
keperluan pengolahan lebih lanjut. Variabel dan larik tidak tepat jika data yang 
disimpan mempunyai volume yang besar karena variabel dan larik menggunakan 
memori internal komputer. Variabel dan larik hanya tepat untuk menyimpan data 
yang sedang diproses saja. Data yang mempunyai volume besar disimpan dengan 
menggunakan external memory. External memory mempunyai kapasitas 
penyimpanan lebih besar daripada internal memory dan external memory bersifat 
nonvolatile yaitu data tidak hilang ketika aliran listrik terputus. Data yang 
disimpan di disk kemudian data disimpan dalam bentuk file karena jumlah 
komponennya dapat ditambah dan dikurangi (Jogiyanto, 1991). 
  Pada bahasa pemrograman Pascal ada 3 jenis file yaitu : 
1. File teks (text file) 
File teks merupakan file yang berisi kumpulan dari karakter yang dibentuk 
dalam baris – baris. Setiap baris diakhiri dengan tanda akhir dari baris (end-of-
line marker) berupa karakter carriage return dan karakter line feed (CR/LF). 
Posisi dari suatu file teks tidak dapat dihitung sehingga file teks hanya dapat 
diakses secara urut. File teks merupakan file dengan tipe char tetapi nilai yang 
bukan tipe char secara otomatis dirubah ke tipe char. 
2. File bertipe (typedfile) 
File bertipe dapat diakses secara urut (sequential access) dan secara tidak urut 
(random access). 
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3. File tak bertipe (untypedfile) 
File tak bertipe merupakan penghubung input/output level rendah untuk 
mengakses langsung suatu file di disk tidak tergantung tipe dan struktur file. 
Oleh karena itu, file tak bertipe tepat digunakan untuk operasi mengecek 
keberadaan suatu file dan menyalin suatu file. 
(Jogiyanto, 1991). 
  Prosedur standart yang dapat digunakan pada ketiga jenis file diatas 
adalah assign, rewrite, reset, close, erase, rename, getDir, chDir, mkDir dan 
rmDir. Assign untuk menghubungkan nama dari external file ke dalam suatu file 
variabel. Rewrite untuk membuka file yang baru. Reset untuk membuka file yang 
telah ada. Close untuk menutup file yang telah dibuka. Erase untuk menghapus 
suatu external file. Rename untuk mengganti nama dari suatu external file. GetDir 
untuk mengetahui posisi directory yang aktif pada suatu drive. ChDir untuk 
merubah posisi dari directory. MkDir untuk membuat suatu directory yang baru. 
RmDir untuk menghapus suatu directory (Jogiyanto, 1991). 
  Fungsi standart yang dapat digunakan pada ketiga jenis file diatas adalah 
eof dan IOResult. Eof untuk mengetahui posisi akhir file yng dibuka. IOResult 
untuk mengetahui kesalahan dalam pembukaan file (Jogiyanto, 1991). 
  Prosedur standart yang berhubungan dengan tipe data adalah inc dan dec. 
Inc untuk menambah nilai urutan dari data bersifat ordinal. Dec untuk mengurangi 
nilai urutan dari data bersifat ordinal. Fungsi standart yang berhubungan dengan 
tipe data adalah pred, ord dan succ. Pred untuk menghasilkan nilai urutan data 
sebelumnya. Ord untuk menghasilkan nilai integer sebagai urutan dari data 
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bersifat ordinal. Succ untuk menghasilkan nilai urutan selanjutnya dari data 
(Jogiyanto, 1991). 
  Prosedur standart untuk operasi string adalah delete, insert, str, dan val. 
Delete untuk menghilangkan sebagian argumen string. Insert untuk menyisipkan 
string ke dalam argumen string. Str untuk mengubah nilai angka menjadi string. 
Val untuk mengubah string menjadi nilai angka (Jogiyanto, 1991). 
  Fungsi standart untuk operasi string adalah copy, pos, length dan concat. 
Copy untuk mengambil sebagian string dari argumen string. Pos untuk mencari 
string di dalam argumen string. Length untuk menghasilkan panjang argumen 
string. Concat untuk menyambungkan beberapa argumen string (Jogiyanto, 1998). 
  Fungsi yang digunakan untuk transfer adalah chr, ord, round dan trunc. 
Chr untuk mengubah nilai ordinal menjadi karakter sesuai kode ASCII. Ord untuk 
menghasilkan nilai ordinal. Round untuk membulatkan real menjadi longint. 
Trunc untuk memotong bagian pecahan real dan mengubahnya real menjadi 
longint (Jogiyanto, 1991). 
 
II.10. Metode Rietveld 
 Metode Rietveld bertujuan memperhalus parameter – paremeter pada 
struktur kristal dengan metode kuadrat terkecil. Analisa metode Rietveld 
menghasilkan sekumpulan nilai parameter baru menurut sudut pandang statistik 
lebih baik dibandingkan dengan parameter kristal pada model awal. Parameter – 
parameter yang telah dihaluskan digunakan untuk menghitung intensitas difraksi 
secara teoritis dan dibandingkan dengan data eksperimen. Proses penghalusan 
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dilakukan terus menerus sampai diperoleh kesesuaian antara intensitas difraksi 
teoritis dengan intensitas difraksi data eksperimen (Young, 1993). 
 
II.10.1.  Intensitas Total Difraksi Serbuk 
  Intensitas total profil yang ternormalisasi (Io), pada setiap step pola 
difraksi serbuk berasal dari refleksi Bragg dan hamburan latar Refleksi dihitung 
dari faktor struktur dan dikoreksi faktor yang mempengaruhi sampel; misalnya 
absorpsi, orientasi yang berlebihan. Pada pola difraksi dengan panjang gelombang 
konstan 
 
i
o
o I
II '= .............................................................................................   (2.20) 
 å++= phphhdbc YSSIII ...............................................................   (2.21) 
oI '  merupakan intensitas pengamatan dengan lebar channel W, Ii merupakan 
intensitas sinar datang, Ib merupakan nilai latar, Id merupakan intensitas hamburan 
diffusi, Sh merupakan faktor skala histogram, Sph merupakan faktor skala fase 
dalam masing – masing histogram, Yph merupakan kontribusi dari refleksi ke-h 
pada fase ke-p (Von Dreele dan Larson, 2004). 
 
II.10.2.   Fungsi Latar (Background) 
  Ada tujuh fungsi latar pada GSAS untuk penghalusan data difraksi 
serbuk. Setiap fungsi tersebut mempunyai maksimal 36 koefisien yang 
memungkinkan. 
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 Fungsi latar kelima berdasarkan kontribusi dari hamburan diffuse termal 
di sekitar sampel untuk Q kecil. 
 å
=
-
-
=
N
j
jjb Q
jBI
1
)1(2
)!1(  ......................................................................   (2.22) 
Q merupakan kontribusi dari hamburan diffuse termal. Ib merupakan nilai latar, 
nilai B dihitung oleh kuadrat terkecil selama penghalusan parameter dengan 
metode Rietveld. Fungsi ini pada umumnya digunakan untuk sinar-X dan data 
neutron sampel serbuk. (Von Dreele dan Larson, 2004). 
 
II.10.3.   Faktor Skala 
  Faktor skala untuk data difraksi serbuk ada 2 jenis yaitu skala histogram 
(Sh) untuk refleksi dari semua fase – fase pada contoh dan skala fraksi fase (Sph) 
untuk refleksi hanya fase ke-p saja. Faktor koreksi intensitas (Kph) diberikan maka 
faktor skala Sph perbandingannya sesuai dengan komposisi sel satuan sampel (Von 
Dreele dan Larson, 2004). 
 
II.10.4.  Intensitas Bragg 
  Intensitas yang diberikan dari puncak-puncak Bragg (Yph) tergantung 
pada beberapa hal. Terutama faktor struktur dan jumlah fasa yang memberikan 
kontribusi. Bentuk puncak dan lebar puncak berhubungan dengan posisinya juga 
mempunyai efek. Intensitas Bragg dapat dituliskan dalam persamaan sebagai 
berikut: 
 ( ) phphphph KTTHFY -= 2  ...........................................................   (2.23) 
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Fph adalah faktor struktur, H(T - Tph) adalah nilai fungsi puncak profil pada posisi 
T yang berpindah dari Tph dan Kph adalah faktor koreksi intensitas (von Dreele dan 
Larson, 2004). 
 
II.10.5.  Fungsi Profil Bentuk Puncak 
  Pada difraksi difraksi sinar-X, posisi hambur dengan panjang gelombang 
λ konstan berdasarkan hukum Bragg. Sistem GSAS meminta dua nilai λh; yaitu 
LAM1 dan LAM2, dan nilai ZERO. LAM1 dan LAM2 merupakan panjang 
gelombang. ZERO merupakan karakteristik dari difraktometer. Jika diantara 
LAM1 dan LAM2 tidak ditampilkan, dapat diketahui melalui referensi. Intensitas 
pada LAM2 diasumsikan normal jika ½ intensitas pada LAM1 sesuai dengan 
teori untuk K pada radiasi emisi sinar-X berdasarkan penelitian laboratorium. 
Ratio yang disebut KRATIO dapat juga dihaluskan dengan instrumen optik 
dimodifikasi dengan ratio 
1
2
a
a
K
K
 (von Dreele dan Larson, 2004). 
 
II.10.6.  Fungsi Profil 
  Difraksi sinar-X 2θ menggunakan fungsi profil CW (constant 
wavelength) yaitu fungsi profil CW (constant wavelength) 1, fungsi profil CW 
(constant wavelength) 2, fungsi profil CW (constant wavelength) 3, fungsi profil 
CW (constant wavelength) 4 dan fungsi profil CW (constant wavelength) 5.  
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  Pada fungsi profil CW (constant wavelength) 2 menggunakan persamaan 
Simson yang dinyatakan C. J Howard. H merupakan fungsi profil. ΔT merupakan 
selisih posisi hambur. g merupakan tensor resiprokal. 
 ( )TFgTH
n
i
i D=D å
=1
)( ) ..........................................................   (2.24) 
dengan persamaan Pseudo-Voight ( F(ΔT) ) yang dinyatakan Thomson dkk. 
Faktor campuran (η) merupakan fungsi Full Width Half Maksimum atau FWHM 
(Γ) dan koefisien Lorentzian (γ). 
 Pada fungsi ini terdapat 18 koefisien yaitu U, V, W, X, Y, Ts,  As, Ss, P, 
Ye, Xe, Xs, γ11, γ22, γ33, γ12, γ13, dan γ23. Pada GSAS disebut GU, GV, GW, LX, 
LY, trns, asym, shft, GP, stec, ptec, sfec, L11, L22, L33, L12, L13, dan L23. 
Fungsi profil ini memberikan penghalusan yang lebih bagus untuk profil yang 
tidak simetri dan menunjukkan korelasi yang lebih sedikit dengan parameter kisi. 
Fungsi ini dilakukan pada refleksi tidak simetri untuk aksial divergen pada sudut 
2θ<10° (Von Dreele dan Larson, 2004). 
 
II.10.7.   Asas Kuadrat Terkecil 
 Asas kuadrat terkecil menghitung jumlah kuadrat perbedaan antara pola 
difraksi yang teori dan eksperimen harus minimum. 
 Teknik penghalusan yang digunakan pada GSAS adalah metode kuadrat 
terkecil yang dikerjakan oleh sub program GENLES. J. Ihringer mengusulkan 
bilangan standart deviasi pada χ2 dari nilai maksimal 1,0. Pada data difraksi 
serbuk fungsi minimisasi adalah 
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 ( )å -=
i
icioip IIwM
2     ........................................................   (2.25) 
Iio adalah intensitas data ekperimen ke-i, Iic adalah intensitas data teoritis ke-i dan 
wi adalah bobot statistik data ke-i.  
 Pola histogram menyasuaikan dengan faktor pemberat (fp). Kualitas 
penghalusan dengan teori kuadrat terkecil dipengaruhi nilai residu yaitu residu 
profil (Rp), residu profil berbobot atau weighted profile (Rwp), residu Bragg (RB), 
profil yang diharapkan atau expected profile (Rexp) dan goodness of fit atau GOF 
(χ2). Persamaan residual sebagai berikut : 
å
å -
=
i
io
i
icio
p I
II
R  ……………………………………………..   (2.26) 
Persamaan weighted profile (Rwp) sebagai berikut :  
( ) 2
1
2
2
ú
ú
ú
û
ù
ê
ê
ê
ë
é -
=
å
å
i
ioi
i
icioi
wp Iw
IIw
R  ………………………….....……….   (2.27) 
Persamaan residu Bragg untuk intensitas refleksi keseluruhan sebagai berikut : 
å
å -
=
k
ko
k
cko
B I
II
R  ......................................................................   (2.28) 
Persamaan expected profile (Rexp) sebagai berikut : 
å
-
=
i
ioi
rvaobs
pex Iw
NN
R 2  ......................................................................   (2.29) 
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Nobs merupakan jumlah total pengamatan pada semua histogram dan Nvar 
merupakan jumlah variabel dalam penghalusan kuadrat terkecil. Persamaan 
matematis goodness of fit (GOF) atau c2 yang merupakan indikator keberhasilan 
penghalusan sebagai berikut : 
2
GOF
ú
ú
û
ù
ê
ê
ë
é
=
pex
wp
R
R
 .......................................................................   (2.30) 
(Kisi, 1994 dan von Dreele dan Larson, 2004). 
 
II.10.8.   Penghentian Penghalusan 
 Pada penghalusan Rietveld fungsi-fungsinya saling berhubungan. 
Menurut Kisi (1994) proses penghalusan sebaiknya dihentikan jika: 
a. Terdapat kesesuaian antara pola difraksi hasil eksperimen dengan teoritis. 
b. Nilai faktor Rp, Rwp dan GOF dapat diterima  
c. Semua parameter yang dihaluskan memiliki arti fisis. 
 
II.11. Unsur Logam Tanah Jarang 
 Konfigurasi elektron dalam keadaan normal dari ion logam tanah jarang 
adalah [Xe] 21 654 sdf n . Jumlah elektron 4f n bervariasi dari nol pada La sampai 
empat belas pada Lu. 
Tabel 2.2.   Unsur logam tanah jarang 
(Ashcroft dan Mermin, 1976) 
Unsur La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu 
Konfigurasi 
elektron 
4f0 4f 1 4f 2 4f 3 4f 4 4f 5 4f 6 4f 7 4f 8 4f 9 4f 10 4f11 4f 12 4f 13 4f14 
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 Tingkat energi tanah jarang dapat diklasifikasikan berdasarkan bilangan 
kuantum operator momentum angular orbital L dan momentum angular spin S. 
Tingkat energi yang diberikan L dan S dikarakterisasikan dengan bilangan 
kuantum J dari operator momentum angular J = L + S. Unsur tanah jarang ringan 
mempunyai besar momentum angular total J = L - S dan J = L + S untuk unsur 
tanah jarang berat (Ashcroft dan Mermin, 1976). 
 
II.12. Senyawa Magnetik R6Fe13X (R = Pr, Nd dan X = Ge, Si, Sn) 
 Semua material fero-, feri- atau antifero-magnet jika dipanasi sampai 
temperatur tertentu akan berubah menjadi paramagnet. Temperatur Curie 
merupakan temperatur transisi dari sifat fero-, feri-magnetik menjadi 
paramagnetik. Temperatur Nèel merupakan temperatur transisi dari 
antiferomagnet menjadi paramagnet. Atom–atom material ferromagnet 
mempunyai momen magnet spontan yang arah dan besarnya sama. Pada material 
antiferomagnet atom – atomnya memiliki momen magnet yang arahnya 
berlawanan tetapi besarnya sama. Oleh karena itu, pada temperatur di bawah 
temperatur Nèel momen magnet totalnya nol. Atom–atom material paramagnet 
mempunyai momen magnet yang arahnya acak dan dapat diarahkan dengan 
medan magnet. Unsur yang tidak mempunyai momen magnet dikelompokkan 
dalam diamagnetik. Sifat magnetik material ini tidak terpengaruh oleh adanya 
perubahan temperatur (Ashcroft dan Mermin, 1976 dan Kittel, 1996). 
 Allemand dkk (1990) menyatakan bahwa pada temperatur ruang 
konstanta kisi senyawa Nd6Fe13Si a = 8,034 Å dan c = 22,780 Å dengan posisi 
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atom–atom ditunjukkan dalam tabel 2.3. Allemand dkk menyampaikan bahwa 
senyawa ini antiferomagnetik pada suhu dibawah 725 K. 
 Angka di dalam tanda kurung pada posisi atom dan konstanta kisi 
menyatakan perkiraan ketidakpastiannya. Misalnya pada angka 0,1104(1) maka 
angka ketidakpastiannya 0,00001. 
Tabel 2.3.   Parameter posisi atom pada temperatur ruang Nd6Fe13Si 
(Allemand dkk, 1990) 
Atom Posisi x y z 
Nd-1 8f 0,0 0,0 0,1104(1) 
Nd-2 16l 0,1663(2) 0,6663 0,1904(1) 
Fe-1 4d 0,0 0,5 0,0 
Fe-2 16l1 0,1788(5) 0,6788 0,0607(2) 
Fe-3 16l2 0,2860(6) 0,8860 0,0966(3) 
Fe-4 16k 0,0666(7) 0,2079(7) 0,0 
Si 4a 0,0 0,0 0,0 
 
 Schobinger-Papamentallos dkk (2000) menyatakan bahwa struktur 
magnetik senyawa Pr6Fe13Sn sama dengan senyawa Pr6Fe13Si yaitu momen 
magnet antiferomagnetik disusun pada subkisi Pr dan Fe dengan vektor 
gelombang (0, 0, 1). Perbedaan struktur magnetik Pr6Fe13Sn dengan Nd6Fe13Sn 
terletak pada arah momen antiferomagnetiknya. Schobinger-Papamentallos dkk 
(2000) menyatakan bahwa Nd6Fe13Sn bersifat antiferromagnetik pada temperatur 
dibawah 433 K. Hu dkk (1992) menyatakan Nd6Fe13Ge ferrimagnetik dibawah 
temperatur Curie 352 K. 
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 Suharyana (2000) telah melakukan analisa difraksi sinar X dengan 
menggunakan perangkat lunak FullProf pada senyawa Nd6Fe13Si, Nd6Fe13Ge dan 
Nd6Fe13Sn. Hasil penghalusan konstanta kisi ditunjukkan pada tabel 2.4 berikut. 
Tabel 2.4. Konstanta kisi senyawa Nd6Fe13Si, Nd6Fe13Ge dan Nd6Fe13Sn 
(Suharyana, 2000) 
Senyawa a (Å) c (Å) 
Nd6Fe13Ge 8,050(2) 22,859(4) 
Nd6Fe13Si 8,044(3) 22,790(8) 
Nd6Fe13Sn 8,060(2) 22,916(4) 
 
 
Gambar 2.17.   Pola difraksi Nd6Fe13X  
(Suharyana, 2000) 
Titik – titik pola 
difraksi eksperimen 
 
Posisi Bragg 
Selisih antara 
eksperimen dan 
perhitungan secara 
teoritis 
 
garis pola difraksi 
teoritis 
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BAB III 
METODOLOGI PENELITIAN 
 
III.1. Alat dan Bahan Penelitian 
 Alat dan bahan yang digunakan dalam penelitian antara lain: 
1. Seperangkat komputer 
2. Bahasa pemrograman Free Pascal versi 2.0.2 
3. Perangkat lunak GSAS versi 2004 
4. Data difraksi sinarX material Nd6Fe13Ge, Nd6Fe13Si, dan Nd6Fe13Sn 
 
III.2. Prosedur Eksperimen  
 Prosedur eksperimen penelitian ini seperti pada diagram alir dibawah ini: 
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Gambar 3.1.   Diagram alir penelitian 
 
Data difraksi sinar X 
Format data 
XRD sesuai 
GSAS 
Ya 
Tidak 
Penyesuaian format data 
Penghalusan parameter-parameter 
Powplot 
Out put 
Grafik pola 
difraksi teoritis 
Konvergen 
Ya 
Tidak 
Input awal 
Sesuai pola 
difraksi 
eksperimen 
 
Ya 
Tidak 
Stop 
Start 
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III.3. Metode Ekperimen  
 Metode penelitian yang digunakan adalah metode analisa data 
menggunakan GSAS. Bahasa pemrograman Free Pascal versi 2.0.2 digunakan 
untuk membuat perangkat lunak format data sehingga sesuai dengan format data 
GSAS. Perangkat lunak GSAS digunakan untuk menghaluskan konstanta kisi dan 
posisi atom – atom material Nd6Fe13Ge, Nd6Fe13Si, dan Nd6Fe13Sn.  
Format data difraksi sinar-X diperlihatkan pada lampiran 1. Contoh format 
data awal sesuai format GSAS ditunjukkan pada Lampiran 2. Format data difraksi 
sinar-X pada penelitian ini masih berbentuk 2 kolom sehingga harus diubah sesuai 
format GSAS. Pengubahan format tersebut dapat menggunakan perangkat lunak 
Free Pascal ditunjukkan pada lampiran 4 dan diagram alir perangkat lunak dapat 
dilihat lampiran 3. Contoh format data yang sesuai untuk analisa GSAS pada 
lampiran 5. Parameter instrumen difraktometer sinar-X ditampilkan pada lampiran 
7. Format parameter data difraksi dan parameter instrumen harus sesuai GSAS. 
Nilai indeks Miller h k l dapat ditentukan dengan melihat d-spacing pada profil 
hasil penghalusan dan diketahui dengan menjalankan REFLIST. Pengoperasian 
GSAS untuk lebih jelasnya dapat dilihat pada lampiran 6. 
 Langkah kerja dari perangkat lunak GSAS sebagai berikut : 
Data masukan parameter awal yang diperlukan yaitu parameter data difraksi, 
parameter instrumen difraktometer, grup ruang, konstanta kisi, dan posisi atom di 
dalam sel satuan kristal Nd6Fe13Ge, Nd6Fe13Si, dan Nd6Fe13Sn. GSAS 
memerlukan format data difraksi sinar-X material Nd6Fe13Ge, Nd6Fe13Si, dan 
Nd6Fe13Sn dan parameter instrumen difraktometer sinar-X. Kemudian melakukan 
  
 
40 
penghalusan parameter–parameter tersebut yang pada tahap awal harus berurutan 
yaitu parameter faktor skala histogram, parameter latar (background), parameter 
konstanta kisi, parameter titik nol difraktometer, parameter posisi atom, parameter 
fungsi profil, dan parameter faktor temperatur atom. Pada tahap selanjutnya 
penghalusan tidak harus dilakukan secara berurutan seperti pada tahap awal tetapi 
satu persatu supaya mendapatkan hasil yang konvergen. Penghalusan boleh 
dihapus apabila terjadi hasil yang divergen kemudian dilanjutkan dengan 
penghalusan parameter yang lain. 
Proses penghalusan dilakukan sampai model pola difraksi secara teoritis 
sesuai model pola difraksi hasil eksperimen. 
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BAB IV 
HASIL PENELITIAN DAN PEMBAHASAN 
IV.1. Waktu dan Tempat Penelitian  
Penelitian dilaksanakan di Sub Laboratorium Fisika UPT 
Laboratorium Pusat MIPA Universitas Sebelas Maret Surakarta mulai bulan 
September 2006 sampai dengan Februari 2007. 
 
IV.2. Hasil dan Pembahasan  
IV.2.1.   Program Penyesuaian Fomat Data Masukan  
 Data keluaran difraktometer harus disesuaikan dengan format GSAS. 
Program formating data yang disusun ini menggunakan bahasa pemrograman Free 
Pascal versi 2.0.2 dengan file tak bertipe. Program terdiri dari sebuah blok 
deklarasi label, sebuah blok deklarasi konstanta, sebuah blok deklarasi variabel 
dan sebuah blok program utama. Program utama label P untuk mendeteksi file 
data masukan. Program utama label Q untuk menampilkan format data sesuai 
format GSAS. 
 Program label P meminta masukkan dan menampilkan nama file data 
masukan di disk dan nama sampel. Data keluaran difraktometer disimpan dalam 
bentuk notepad yang mempunyai tipe txt. Nama file data yang digunakan untuk 
menyimpan data sampel adalah “c:\ge.txt” untuk sampel Nd6Fe13Ge, ”c:\sn.txt” 
untuk sampel Nd6Fe13Sn dan ”c:\si.txt” untuk sampel Nd6Fe13Si. Prosedur Assign 
untuk menghubungkan program dengan eksternal file data keluaran XRD ke 
dalam file variabel FileData dan NFile merupakan nama dari eksternal file yang 
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digunakan. Kemudian membuka file data XRD dengan menggunakan compiler 
directive {$I-} untuk mengembalikan ke keadaan semula setelah proses tidak 
berhenti ketika terjadi kesalahan dan compiler directive {$I+} supaya proses tidak 
berhenti karena terjadi kesalahan. Fungsi standard IOResult untuk mengetahui file 
data masukan sudah ada atau tidak ada. Jika file data sudah ada akan 
menghasilkan nilai 0. Jika file tidak ada akan menjalankan operasi dibawah ini 
sehingga layar menampilkan “file tidak ditemukan” dan akan kembali mengulang 
proses iterasi dari awal. 
if Not ada 
 then 
   begin 
    writeln ('file tidak ditemukan'); 
    goto P; 
   end; 
 File data yang sudah ada kemudian diidentifikasi posisi setiap data dan 
membaca tiap data di file data keluaran XRD dengan operasi berikut : 
   inc (i); 
   if i mod 10=1 then 
      begin 
         inc (j); 
         k:=1; 
      end 
    else inc (k); 
 
   readln (FileData,data); 
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Variabel i merupakan pencacah data, variabel j merupakan nomor baris dan 
variabel k merupakan nomor kolom. Nilai awal variabel i, j dan k adalah 0. 
Kemudian fungsi inc menjalankan i dengan menambah 1 artinya data baris 
pertama dibaca. Pernyataan pertama dijalankan karena syarat “i mod 10 = 
1”terpenuhi sehingga nilai j bertambah 1 dan nilai k = 1. Akibatnya data baris 
pertama menempati posisi di baris pertama dan kolom pertama. Kemudian data 
baris kedua dibaca maka nilai i menjadi 2. Pernyataan pertama tidak dijalankan 
karena syarat tidak dipenuhi sehingga pernyataan kedua yang dijalankan. Pada 
pernyataan kedua nilai k bertambah 1 tetapi nilai j tetap 1 sehingga data kedua 
menempati posisi baris pertama kolom kedua. Proses iterasi itu terus berlanjut 
sampai baris data terakhir dari file data. Baris data akhir dari file dapat dideteksi 
dengan menggunakan fungsi Eof. Hasil pembacaan file data dimasukkan dalam 
variabel data yang dijalankan oleh “readln” sehingga juga dapat diketahui jumlah 
data pada file data. 
 Perubahan sudut 2θ dapat dihitung dengan menggunakan data sudut 2θ 
baris pertama dan baris kedua dan dinyatakan dalam perintah berikut : 
   if i<=2 then 
      begin 
         B := copy (data,1,Pos(tanda,data)+4); 
         Val (B,theta [i],posisiSalah); 
      end; 
 Syarat “i <= 2”digunakan untuk menyeleksi data baris pertama dan kedua 
dari file data. Pada file data terdiri dari data sudut 2θ dan data interferensi yang 
diperoleh pada masing – masing sudut 2θ. Data sudut 2θ saja yang diperlukan 
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untuk menghitung perubahan sudutnya. Oleh karena itu, fungsi standard copy, 
fungsi standart pos dan prosedur standart val diperlukan untuk mengambil data 
sudut 2θ dan mengubah data sudut 2θ menjadi angka karena variabel data berupa 
string.  
 Pada pernyataan copy (data,1,Pos(tanda,data)+4), pernyataan diantara 
tanda kurung mempunyai arti khusus. Data merupakan variabel yang akan disalin 
dan harus bertipe string. Angka 1 merupakan urutan dari karakter data yang akan 
disalin dari rangkaian karakter data. Jumlah karakter yang akan disalin dibatasi 
dengan menggunakan Pos(tanda,data)+4.  
 Pada pernyataan Pos(tanda,data)+4, tanda merupakan karakter yang 
dicari urutan posisinya dalam data dan angka 4 merupakan jumlah tanda untuk 
memisahkan data sudut 2θ dengan data interferensi. Tanda yang dimaksud 
tersebut tanda titik yang sudah dinyatakan dalam konstanta. Data sudut 2θ yang 
sudah disalin diletakkan pada variabel B.  
 Pada pernyataan Val (B,theta [i],posisiSalah) berfungsi untuk mengubah 
data yang sudah disalin pada variabel B yang bertipe string menjadi angka. 
Variabel theta [i] merupakan variabel yang akan menampung hasil pengubahan 
variabel B yang bertipe string menjadi angka. Variabel posisiSalah merupakan 
variabel yang menunjukkan letak posisi salah dan akan bernilai nol jika tidak 
terjadi kesalahan pada proses pengubahan string menjadi angka. 
 Operasi dibawah ini dijalankan untuk mendapatkan data intensitas yang 
akan ditampilkan dalam format data GSAS. 
   Delete (data,1,Pos(tanda,data)+5); 
   val (data,intensitas [j,k],posisiSalah); 
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Prosedur standart delete, val, dan fungsi standart pos diperlukan untuk mengambil 
data intensitas dan mengubah data intensitas menjadi angka karena variabel data 
berupa string.  
 Prosedur string Delete (data,1,Pos(tanda,data)+5) digunakan untuk 
menghilangkan data sudut 2θ sehingga data intensitas dapat dimasukkan dalam 
format matriks. Variabel data merupakan variabel yang bertipe string dan 
dihilangkan beberapa karakternya. Angka 1 merupakan awal karakter yang akan 
dibuang. Pos(tanda,data)+5 menyatakan jumlah karakter yang akan dihilangkan 
sampai pada batas tanda sejumlah 5 karakter. Akibatnya data intensitas saja yang 
tidak dihilangkan. 
 Prosedur val (data, intensitas [j,k],posisiSalah) berfungsi untuk 
mengubah data intensitas pada variabel “data” yang bertipe string menjadi angka. 
Variabel intensitas [j,k] merupakan variabel yang akan menampung angka hasil 
pengubahan variabel “data” dan posisi masing – masing data pada baris dan 
kolom [j,k] dengan tidak menyertakan lagi data sudut 2θ. 
 Pernyataan pada label Q dijalankan setelah label P selesai dijalankan. 
FileData ditutup karena semua data yang diperlukan sudah disimpan di variabel 
data. Pada baris pertama format GSAS diperlukan data sudut 2θ awal, perubahan 
sudut, sudut 2θ akhir dan nama sampel dengan masing – masing maksimal 8 
karakter. Pada sudut 2θ mempunyai 3 angka dibelakang koma. Pada baris kedua 
format data GSAS diperlukan BANK yang digunakan, jumlah data intensitas, 
jumlah baris, kata CONST, sudut awal dikalikan 100, step sudut dikalikan 100 dan 
kata STD. 
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 Q : Close (FileData);       {menutup file yang dibuka} 
     write ('',Theta [1]:8:3); 
     Selisih := Theta [2] - Theta [1]; 
     write ('',selisih:8:3); 
     ThetaAkhir := Theta [1] + (selisih*(jumlahData-1)); 
     write ('',thetaAkhir:8:3); 
     writeln (' ',NSampel); 
     write ('BANK 1'); 
     write ('',jumlahData:6); 
     jumlahBaris:= j; 
     write ('',jumlahBaris:6); 
     write (' CONST'); 
     sudutAwal := Theta [1]*100; 
     write ('',sudutAwal:6:0); 
     stepSudut := selisih*100; 
     write ('',stepSudut:2:0); 
     for C:=1 to 3 do write (' 0'); 
     writeln (' STD'); 
 Format data GSAS memerlukan data intensitas dengan format matriks 10 
kolom dan masing – masing kolom maksimal 8 karakter. Pernyataan dibawah ini 
untuk mengatur format data. 
for j:=1 to jumlahBaris do 
   begin 
     for k:=1 to 10 do 
       if intensitas [j,k] > 0 then write (intensitas 
j,k]:8,' '); 
     writeln; 
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Pernyataan for j:=1 to jumlahBaris do berfungsi untuk mengatur data intensitas 
yang sudah dibaca sebelumnya dari kolom 1 sampai terakhir sesuai jumlahbaris. 
Pernyataan for k:=1 to 10 do berfungsi untuk mengatur data intensitas yang 
sudah. Kursor akan berpindah ke bawah untuk membuat baris baru setiap selesai 
meletakkan data pada kolom 10 karena ada unit writeln.  
 
IV.2.2.   Analisa Pola Difraksi Serbuk Nd6Fe13Ge, Nd6Fe13Si dan Nd6Fe13Sn 
Metode Difraksi Sinar-X 
 Data difraksi sinar-X yang digunakan pada analisa ini adalah data hasil 
percobaan Suharyana (2000) pada suhu 295 K yang diperoleh menggunakan 
sumber radiasi Cu. Pola difraksi menunjukkan semua puncak Bragg dapat 
diidentifikasi berdasarkan struktur kristal Nd6Fe13Ge, Nd6Fe13Sn dan Nd6Fe13Si 
tetragonal I dengan grup ruang I 4/m c m. Data keluaran dari program penyesuaian 
format data disimpan dengan tipe DAT yaitu c:\dataGe.DAT, c:\dataSi.DAT dan 
c:\dataSn.DAT. 
 Angka di dalam tanda kurung pada posisi atom dan konstanta kisi 
menyatakan perkiraan ketidakpastiannya. Misalnya pada angka 0,1616(7) maka 
angka ketidakpastiannya 0,00007.  
 Parameter awal posisi atom dalam sel satuan dan konstanta kisi senyawa 
Nd6Fe13Ge yang akan dihaluskan diambil dari konstanta kisi dan posisi atom 
dalam sel satuan senyawa Nd6Fe13Si pada temperatur ruang yang diperoleh 
Allemand dkk (1990) sebagaimana ditunjukkan pada tabel 2.3. 
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 Setelah dilakukan penghalusan diperoleh grafik histogram yang 
ditunjukkan pada gambar 4.1.a dengan nilai residu Rp = 1,25 %, Rwp = 1,69 % dan 
c2 = 3,773 untuk 10 variabel. Pada pola difraksi gambar 4.1.a nilai konstanta kisi 
hasil penghalusan adalah a = 8,0543(17) Å dan c = 22,879(5) Å Grafik dipotong 
seperti gambar 4.1.b. untuk melakukan analisa perbandingan pada ketiga senyawa. 
Pada gambar 4.1.b konstanta kisi a = 8,0588(10) Å dan c = 22,889(4) Å dengan 
nilai residu Rp = 1,29 %, Rwp = 1,74 % dan c2 = 3,958 untuk 9 variabel. 
Berdasarkan nilai Rp, Rwp dan c2, dapatlah dikatakan bahwa kualitas penghalusan 
yang diperoleh cukup baik. Posisi atom dalam sel satuan senyawa Nd6Fe13Ge 
yang diperoleh setelah penghalusan ditunjukkan dalam tabel 4.1. Jika 
dibandingkan dengan posisi atom hasil percobaan Allemand dkk (1990) pada tabel 
2.3, posisi atom hasil penghalusan pada senyawa Nd6Fe13Ge mempunyai 
perbedaan yang signifikan pada posisi 16l2 yang ditempati atom Fe-3 dan 16k 
yang ditempati atom Fe-4. 
Tabel 4.1.   Posisi atom hasil penghalusan Nd6Fe13Ge. 
Atom x y z 
Nd-1 0,0 0,0 0,1089(9) 
Nd-2 0,1616(7) 0,6616(7) 0,1894(4) 
Fe-1 0,0 0,5 0,0 
Fe-2 0,1750(3) 0,6750(3) 0,0631(6) 
Fe-3 0,3388(5) 0,9052(9) 0,0933(4) 
Fe-4 0,0969(1) 0,2040(3) 0,0 
Ge 0,0 0,0 0,0 
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Gambar 4.1.(a).   Pola difraksi penghalusan Nd6Fe13Ge semua data 
 (b).   Pola difraksi penghalusan Nd6Fe13Ge untuk analisa 
 Pada penghalusan senyawa Nd6Fe13Si digunakan parameter awal dari 
data hasil penghalusan senyawa Nd6Fe13Ge. Posisi atom dalam sel satuan 
Nd6Fe13Ge dituliskan dalam tabel 4.1 dengan konstanta kisi a = 8,0543(17) Å dan 
c = 22,879(5) Å Posisi atom dalam sel satuan hasil penghalusan senyawa 
Nd6Fe13Si seperti dalam tabel 4.2. Posisi atom hasil penghalusan pada senyawa 
Nd6Fe13Si mempunyai perbedaan yang signifikan pada posisi 16l2 yang ditempati 
(b) 
Garis hijau pola 
difraksi teoritis 
Titik – titik merah 
pola difraksi 
eksperimen 
Selisih antara 
eksperimen dan 
perhitungan 
secara teoritis 
 
(a) 
Posisi Bragg 
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atom Fe-3 dan 16k yang ditempati atom Fe-4 jika dibandingkan dengan posisi 
atom hasil percobaan Allemand dkk (1990) pada tabel 2.3. 
Tabel 4.2.   Posisi atom hasil penghalusan Nd6Fe13Si 
Atom x y z 
Nd-1 0,0 0,0 0,1287(7) 
Nd-2 0,1537(12) 0,6537(12) 0,1889(7) 
Fe-1 0,0 0,5 0,0 
Fe-2 0,1813(7) 0,6813(7) 0,0723(9) 
Fe-3 0,3083(5) 0,9311(8) 0,0989(5) 
Fe-4 0,1715(1) 0,1994(5) 0,0 
Si 0,0 0,0 0,0 
 
 Pola difraksi yang diperoleh setelah penghalusan senyawa Nd6Fe13Si 
ditunjukkan pada gambar 4.2. Nilai residu setelah penghalusan adalah Rp = 1,21 
%, Rwp = 1,57 % dan c2 = 1,984 untuk 10 variabel. Konstanta kisi hasil 
penghalusan a = 8,0528(28) Å dan c = 22,812(7) Å. 
 
Gambar 4.2.   Pola difraksi Nd6Fe13Si  
Garis hijau pola 
difraksi teoritis 
Posisi Bragg 
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eksperimen dan 
perhitungan secara 
teoritis 
Titik – titik merah 
pola difraksi 
eksperimen 
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 Parameter awal Nd6Fe13Sn yang akan dihaluskan diambil dari data hasil 
penghalusan Nd6Fe13Ge. Posisi atom dalam sel satuan Nd6Fe13Ge dituliskan 
dalam tabel 4.1 dengan a = 8,0543(17) Å dan c = 22,879(5) Å. 
 Posisi atom dalam sel satuan senyawa Nd6Fe13Sn setelah penghalusan 
seperti dalam tabel 4.3. Jika dibandingkan dengan posisi atom hasil percobaan 
Allemand dkk (1990) pada tabel 2.3, posisi atom hasil penghalusan pada senyawa 
Nd6Fe13Sn mempunyai perbedaan yang signifikan pada posisi 16l2 yang ditempati 
atom Fe-3 dan 16k yang ditempati atom Fe-4. 
Tabel 4.3.   Posisi atom hasil penghalusan Nd6Fe13Sn 
Atom x Y z 
Nd-1 0,0 0,0 0,1410(9) 
Nd-2 0,1595(4) 0,6595(4) 0,1866(9) 
Fe-1 0,0 0,5 0,0 
Fe-2 0,1879(3) 0,6879(3) 0,0662(9) 
Fe-3 0,3953(9) 0,7707(9) 0,0934(8) 
Fe-4 0,0485(5) 1,1894(8) 0,0 
Sn 0,0 0,0 0,0 
 
 Setelah dilakukan penghalusan diperoleh pola grafik histogram seperti 
pada gambar 4.3.a dengan nilai residu Rp = 1,77 %, Rwp = 2,45 % dan c2 = 9,997 
untuk 11 variabel dan nilai konstanta kisi a = 8,0834(16) Å dan c = 23,365(5) Å. 
Grafik dipotong seperti gambar 4.3.b untuk melakukan analisa perbandingan pada 
ketiga senyawa. Pada gambar 4.3.b nilai residu Rp = 1,74 %, Rwp = 2,30 % dan c2 
= 8,989 untuk 10 variabel. Nilai konstanta kisi yang diperoleh a = 8,0941(5) Å 
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dan c = 23,3894(25) Å.Berdasarkan nilai Rp, Rwp dan c2 tersebut dapat dikatakan 
bahwa kualitas penghalusan yang diperoleh cukup baik.  
 
Gambar 4.3.(a).   Pola difraksi Nd6Fe13Sn semua data  
          (b).   Pola difraksi Nd6Fe13Sn untuk analisa 
 Konstanta kisi hasil penghalusan dengan analisa GSAS, FullProff dan 
referensi lain dapat dilihat pada tabel 4.5. Hasil penghalusan GSAS ketiga 
senyawa tersebut menyatakan Nd6Fe13Si hasil konstanta kisinya paling kecil dan 
Nd6Fe13Sn hasil konstanta kisinya paling besar. 
Tabel 4.4.   Konstanta kisi R6Fe13X setelah penghalusan GSAS.  
(b) 
(a) 
Titik – titik merah 
pola difraksi 
eksperimen 
Posisi Bragg 
Garis hijau pola 
difraksi teoritis 
Selisih antara 
eksperimen dan 
perhitungan secara 
teoritis 
 
  
 
53 
Suharyana (2000) melakukan penelitian dengan menggunakan FullProf.  
GSAS FullProf 
Senyawa 
a (Å) c (Å) a (Å) c (Å) 
Nd6Fe13Si 8,0587(9) 22,8267(30) 8,044(3) 22,790(8) 
Nd6Fe13Ge 8,0588(10) 22,889(4) 8,050(2) 22,859(4) 
Nd6Fe13Sn 8,0941(5) 23,3894(25) 8,060(2) 22,916(4) 
 
 Hasil penelitian ini dapat dibandingkan dengan penelitian sejenis yang 
telah dilakukan Suharyana (2000) karena data difraksi sinar-X yang digunakan 
sama. Perbedaan nilai hasil penghalusan konstanta kisi senyawa Nd6Fe13Si sekitar 
0,18 %, Nd6Fe13Ge sekitar 0,13 % dan Nd6Fe13Sn sekitar 2,06 %. 
Tabel 4.5.   Konstanta kisi R6Fe13X setelah penghalusan GSAS.  
Referensi hasil penelitian lain (*)Allemand dkk (1990), (**)Hu dkk (1994), 
(***) Schobinger-Papamantellos dkk (2000). 
GSAS Penelitian lain 
Senyawa 
a (Å) c (Å) c (Å) a (Å) 
Nd6Fe13Si 8,0587(9) 22,8267(30) 8,034* 22,278* 
Nd6Fe13Ge 8,0588(10) 22,889(4) 8,055** 22,432** 
Nd6Fe13Sn 8,0941(5) 23,3894(25) 8,087*** 23,375(1)*** 
 
 Hasil peneliti lain digunakan sebagai pembanding karena peneliti lain 
menggunakan sampel yang mempunyai struktur kristal sama dengan yang 
digunakan untuk analisa GSAS tetapi data difraksi sinar-X belum tentu sama. 
Pada senyawa Nd6Fe13Si sekitar 2,40 % dibandingkan dengan hasil Allemand dkk 
(1990). Pada Nd6Fe13Ge sekitar 1,99 % dibandingkan dengan hasil Hu dkk (1994). 
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Pada Nd6Fe13Sn sekitar 0,09 % dibandingkan dengan hasil Schobinger-
Papamantellos dkk (2000). 
 Pada Nd6Fe13X ketika X digunakan unsur Ge, Si dan Sn pola difraksi 
yang dihasilkan sangat mirip dapat dilihat pada gambar 4.4. Hal ini dikarenakan 
unsur Si, Ge dan Sn mempunyai perbedaan konstanta kisi yang tidak terlalu besar. 
Terjadi overlapping jika puncak Bragg lebih dari satu tetapi jumlah puncak yang 
muncul pada pola difraksi lebih sedikit daripada yang sesungguhnya terjadi 
puncak. Pada gambar 4.6 dapat dilihat puncak - puncak Bragg yang tumpang 
tindih diantaranya terjadi pada d-spacing 1,8 Å − 2,4 Å. Impurity terjadi jika pada 
pola grafik teoritis (garis hijau) tidak terjadi puncak dan tidak dapat dihaluskan 
menyesuaikan pola difraksi eksperimen (titik – titik merah) yang terjadi puncak. 
Pada gambar 4.6 juga dapat dilihat adanya impurity sehingga tidak dapat 
dihaluskan. 
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Gambar 4.4.   Pola difraksi pada d spacing 1,8 Å − 3,4 Å 
Nd6Fe13Ge 
Nd6Fe13Si 
Nd6Fe13Sn 
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Gambar 4.5.   Pola difraksi pada sudut 2θ 25˚ - 50˚ 
Nd6Fe13Sn 
Nd6Fe13Ge 
Nd6Fe13Si 
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Gambar 4.6.   Puncak Bragg yang tumpang tindih (overlapping) dan impurity 
pada sampel 
impurity 
impurity 
overlapping 
overlapping 
impurity 
overlapping 
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BAB V 
PENUTUP 
 
V.1. Simpulan 
1. Perangkat lunak penyesuain format data yang dibuat menggunakan bahasa 
pemrograman Free Pascal versi 2.0.2 terbukti dapat berfungsi dengan baik. 
2. Perbedaan konstanta kisi pada senyawa Nd6Fe13Si sekitar 2,40 % 
dibandingkan dengan hasil Allemand dkk (1990) dan sekitar 0,18 % 
dibandingkan dengan Suharyana (2000).  
3. Pada Nd6Fe13Ge sekitar 1,99 % dibandingkan dengan hasil Hu dkk (1994) 
dan sekitar 0,13 % dibandingkan dengan Suharyana (2000).  
4. Pada Nd6Fe13Sn sekitar 0,09 % dibandingkan dengan hasil Schobinger-
Papamantellos dkk (2000) dan sekitar 2,06 % dibandingkan dengan 
Suharyana (2000). 
5. Posisi atom hasil penghalusan pada senyawa Nd6Fe13Si, Nd6Fe13Ge dan 
Nd6Fe13Sn mempunyai perbedaan yang signifikan pada posisi 16l2 yang 
ditempati atom Fe-3 dan 16k yang ditempati atom Fe-4 dibandingkan 
dengan posisi atom hasil percobaan Allemand dkk (1990). 
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V.2 SARAN 
1. Perangkat lunak penyesuain format data GSAS disusun menggunakan 
bahasa pemrograman lain misalnya FORTRAN, delphi. 
2. Analisa senyawa Nd6Fe13Si, Nd6Fe13Ge dan Nd6Fe13Sn dilakukan dengan 
menggunakan perangkat lunak lain misalnya Rietan, XRS-82 sehingga 
dapat dibandingkan hasil yang diperoleh. 
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Lampiran 1 : Data XRD (X-Ray Diffraction) 
 
1. Nd6Fe13Ge 
Sudut 2θ          intensitas 
  20.00000          12875 
  20.05000          12836 
  20.10000          12835 
  20.15000          12688 
  20.20000          12898 
  20.25000          12713 
  20.30000          12498 
  20.35000          12620 
  20.40000          12829 
  20.45000          12463 
  20.50000          12555 
  20.55000          12663 
  20.60000          12568 
  20.65000          12268 
  20.70000          12354 
  20.75000         12499 
  20.80000          12354 
  20.85000          12174 
  20.90000          12301 
  20.95000          12147 
  21.00000          12177 
  21.05000          12150 
  21.10000          12148 
  21.15000          12203 
  21.20000          12287 
  21.25000          12229 
  21.30000         12079 
  21.35000          12155 
  21.40000          12127 
  21.45000          12173 
  21.50000          11829 
  21.55000          12019 
  21.60000          12064 
  21.65000          12068 
  21.70000          12029 
  21.75000          11919 
  21.80000          12109 
  21.85000          12305 
  21.90000          12107 
  21.95000          12312 
Sudut 2θ          intensitas 
  22.00000          12437 
  22.05000          12193 
  22.10000         12203 
  22.15000          11774 
  22.20000          11776 
  22.25000          11752 
  22.30000          11734 
  22.35000          11821 
  22.40000          11650 
  22.45000          11730 
  22.50000          11666 
  22.55000          11764 
  22.60000          11721 
  22.65000          11609 
  22.70000          11585 
  22.75000          11631 
  22.80000          11740 
  22.85000          11591 
  22.90000          11609 
  22.95000          11660 
  23.00000          11683 
  23.05000          11600 
  23.10000          11670 
  23.15000          11809 
  23.20000          11836 
  23.25000          12003 
  23.30000          11922 
  23.35000          11947 
  23.40000          12170 
  23.45000          11813 
  23.50000          11713 
  23.55000          11588 
  23.60000          11678 
  23.65000          11506 
  23.70000          11530 
  23.75000          11612 
  23.80000          11585 
  23.85000          11565 
  23.90000          11541 
  23.95000          11449 
Sudut 2θ          intensitas 
  24.00000          11482 
  24.05000          11479 
  24.10000          11608 
  24.15000          11494 
  24.20000          11569 
  24.25000          11426 
  24.30000          11318 
  24.35000          11375 
  24.40000          11301 
  24.45000          11682 
  24.50000          11562 
  24.55000          11524 
  24.60000          11542 
  24.65000          11756 
  24.70000          11614 
  24.75000          11685 
  24.80000          11844 
  24.85000          12000 
  24.90000          12130 
  24.95000          12701 
  25.00000          12491 
  25.05000          12243 
  25.10000          12124 
  25.15000          11703 
  25.20000          11561 
  25.25000          11773 
  25.30000          11560 
  25.35000          11411 
  25.40000          11536 
  25.45000          11412 
  25.50000          11361 
  25.55000          11548 
  25.60000          11386 
  25.65000          11408 
  25.70000          11390 
  25.75000          11582 
  25.80000          11622 
  25.85000          11339 
  25.90000          11269 
  25.95000          11397 
Sudut 2θ          intensitas 
  26.00000          11464 
  26.05000          11533 
  26.10000          11521 
  26.15000          11490 
  26.20000          11644 
  26.25000          11479 
  26.30000          11463 
  26.35000          11594 
  26.40000          11613 
  26.45000          11563 
  26.50000          11674 
  26.55000          11566 
  26.60000          11706 
  26.65000          11634 
  26.70000          11658 
  26.75000          11732 
  26.80000          11765 
  26.85000          12385 
  26.90000          12230 
  26.95000          12776 
  27.00000          13098 
  27.05000          13374 
  27.10000          13671 
  27.15000          13903 
  27.20000          14723 
  27.25000         16013 
  27.30000          17048 
  27.35000          17198 
  27.40000          16754 
  27.45000          15004 
  27.50000          13664 
  27.55000          12620 
  27.60000          11893 
  27.65000          11972 
  27.70000          11661 
  27.75000          11685 
  27.80000          11575 
  27.85000          11727 
  27.90000          11778 
  27.95000          11809 
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Sudut 2θ          intensitas 
  28.00000          11844 
  28.05000          12047 
  28.10000          12145 
  28.15000          12208 
  28.20000          11971 
  28.25000          12039 
  28.30000          11725 
  28.35000          11672 
  28.40000          11535 
  28.45000          11557 
  28.50000          11648 
  28.55000          11561 
  28.60000          11655 
  28.65000          11617 
  28.70000          11607 
  28.75000          11593 
  28.80000          11592 
  28.85000          11462 
  28.90000          11562 
  28.95000          11500 
  29.00000          11544 
  29.05000          11470 
  29.10000          11677 
  29.15000          11584 
  29.20000          11522 
  29.25000          11539 
  29.30000          11684 
  29.35000          11402 
  29.40000          11602 
  29.45000          11596 
  29.50000          11431 
  29.55000          11619 
  29.60000          11801 
  29.65000          11806 
  29.70000          11472 
  29.75000          11634 
  29.80000          11812 
  29.85000          11732 
  29.90000          11544 
  29.95000          11606 
  30.00000          11549 
  30.05000          11618 
  30.10000          11663 
  30.15000          11873 
  30.20000          11952 
  30.25000          12273 
  30.30000          12341 
  30.35000          12044 
  30.40000          12222 
  30.45000          12010 
  30.50000          11994 
  30.55000          11709 
  30.60000          11823 
  30.65000          12089 
  30.70000          11827 
  30.75000          11855 
  30.80000          11775 
  30.85000          11837 
  30.90000          11733 
  30.95000          11890 
  31.00000          12095 
  31.05000          12335 
  31.10000          12425 
  31.15000          12791 
  31.20000          13237 
  31.25000          14268 
  31.30000          15287 
  31.35000          16046 
  31.40000          17178 
  31.45000          17551 
  31.50000          18687 
  31.55000          19054 
  31.60000          18528 
  31.65000          17072 
  31.70000          15423 
  31.75000          13867 
  31.80000          12919 
  31.85000          12435 
  31.90000          12284 
  31.95000          12279 
  32.00000          12093 
  32.05000          12154 
  32.10000          12299 
  32.15000          12647 
  32.20000          12754 
  32.25000          13303 
  32.30000          13477 
  32.35000          13176 
  32.40000          12867 
  32.45000          12331 
Sudut 2θ         intensitas 
  32.50000          12112 
  32.55000          11880 
  32.60000          11777 
  32.65000          11710 
  32.70000          11696 
  32.75000          11647 
  32.80000          11641 
  32.85000          11617 
  32.90000          11569 
  32.95000          11752 
  33.00000          11625 
  33.05000          11752 
  33.10000          11532 
  33.15000          11407 
  33.20000          11480 
  33.25000          11705 
  33.30000          11783 
  33.35000          11641 
  33.40000          11869 
  33.45000          11834 
  33.50000          11649 
  33.55000          11595 
  33.60000          11736 
  33.65000          11502 
  33.70000          11660 
  33.75000          11788 
  33.80000          11832 
  33.85000          11839 
  33.90000          11822 
  33.95000          11954 
  34.00000          12136 
  34.05000          12175 
  34.10000          12120 
  34.15000          12087 
  34.20000          12005 
  34.25000          11883 
  34.30000          12179 
  34.35000          11753 
  34.40000          11835 
  34.45000          12101 
  34.50000          11867 
  34.55000          11970 
  34.60000          12190 
  34.65000          12331 
  34.70000          12349 
Sudut 2θ         intensitas  
  34.75000          12693 
  34.80000          12941 
  34.85000          13475 
  34.90000          13813 
  34.95000          15084 
  35.00000          16817 
  35.05000          18900 
  35.10000          21107 
  35.15000          22625 
  35.20000          21844 
  35.25000          20226 
  35.30000          17836 
  35.35000          15857 
  35.40000          14144 
  35.45000          13435 
  35.50000          12731 
  35.55000          12417 
  35.60000          12252 
  35.65000          12317 
  35.70000          12164 
  35.75000          12220 
  35.80000          12264 
  35.85000          12384 
  35.90000          12492 
  35.95000         12644 
  36.00000          12812 
  36.05000          13187 
  36.10000          13502 
  36.15000          13165 
  36.20000          12969 
  36.25000          12565 
  36.30000          12239 
  36.35000          11955 
  36.40000          12085 
  36.45000          12085 
  36.50000          11849 
  36.55000          11979 
  36.60000          11878 
  36.65000          12008 
  36.70000          12040 
  36.75000          11961 
  36.80000          12331 
  36.85000          12480 
  36.90000          12592 
  36.95000          13249 
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Sudut 2θ         intensitas 
  37.00000          13752 
  37.05000          14164 
  37.10000          14494 
  37.15000          14323 
  37.20000          14092 
  37.25000          13321 
  37.30000          12558 
  37.35000          12472 
  37.40000          12402 
  37.45000          12075 
  37.50000          12263 
  37.55000          12305 
  37.60000          12203 
  37.65000          12148 
  37.70000          12097 
  37.75000          12169 
  37.80000          12099 
  37.85000          12168 
  37.90000          12110 
  37.95000          12291 
  38.00000          12264 
  38.05000          12414 
  38.10000          12561 
  38.15000          12504 
  38.20000          12682 
  38.25000          13172 
  38.30000          13507 
  38.35000          13824 
  38.40000          14739 
  38.45000          16005 
  38.50000          17734 
  38.55000          19236 
  38.60000          20055 
  38.65000          19280 
  38.70000          17771 
  38.75000          16231 
  38.80000          14707 
  38.85000          13721 
  38.90000          13289 
  38.95000          12960 
  39.00000          12675 
  39.05000          12879 
  39.10000          12997 
  39.15000          13240 
  39.20000          13482 
  39.25000          14017 
  39.30000          14553 
  39.35000          14847 
  39.40000          14912 
  39.45000          14626 
  39.50000          13783 
  39.55000          13201 
  39.60000          12965 
  39.65000          12623 
  39.70000          12268 
  39.75000          12280 
  39.80000          12366 
  39.85000          12034 
  39.90000          12197 
  39.95000          11979 
  40.00000          11982 
  40.05000          12119 
  40.10000          12076 
  40.15000          12162 
  40.20000          12075 
  40.25000          12136 
  40.30000          12005 
  40.35000          12227 
  40.40000          12090 
  40.45000          12221 
  40.50000          12780 
  40.55000          12047 
  40.60000          12061 
  40.65000          12022 
  40.70000          12257 
  40.75000          12083 
  40.80000          12102 
  40.85000          12248 
  40.90000          12105 
  40.95000          12099 
  41.00000          12180 
  41.05000          12122 
  41.10000          12040 
  41.15000          12038 
  41.20000          12220 
  41.25000          12030 
  41.30000          12131 
  41.35000          12001 
  41.40000          12109 
  41.45000          12165 
Sudut 2θ          intensitas 
  41.50000          12260 
  41.55000          12007 
  41.60000          12304 
  41.65000          12177 
  41.70000          12346 
  41.75000          12115 
  41.80000          12289 
  41.85000          12320 
  41.90000          12356 
  41.95000          12434 
  42.00000          12641 
  42.05000          12794 
  42.10000          12677 
  42.15000          12766 
  42.20000          12683 
  42.25000          12456 
  42.30000          12658 
  42.35000          12915 
  42.40000          12912 
  42.45000          13232 
  42.50000          13369 
  42.55000          13570 
  42.60000          13805 
  42.65000          13602 
  42.70000          13885 
  42.75000          13408 
  42.80000          13219 
  42.85000          12958 
  42.90000          12914 
  42.95000          12494 
  43.00000          12489 
  43.05000          12767 
  43.10000          12654 
  43.15000          12598 
  43.20000          12976 
  43.25000          12844 
  43.30000          13104 
  43.35000          13239 
  43.40000          13526 
  43.45000          14547 
  43.50000          14779 
  43.55000          14834 
  43.60000          14795 
  43.65000          14222 
  43.70000          13614 
Sudut 2θ          intensitas 
  43.75000          12919 
  43.80000          12713 
  43.85000          12851 
  43.90000          12758 
  43.95000          12600 
  44.00000          12357 
  44.05000          12311 
  44.10000          12549 
  44.15000          12628 
  44.20000          12381 
  44.25000          12348 
  44.30000          12617 
  44.35000          12594 
  44.40000          12329 
  44.45000          12755 
  44.50000          12298 
  44.55000          12536 
  44.60000          12556 
  44.65000          12399 
  44.70000          12553 
  44.75000          12661 
  44.80000          12618 
  44.85000          12738 
  44.90000          12986 
  44.95000          13024 
  45.00000          13499 
  45.05000          13714 
  45.10000          13799 
  45.15000          13907 
  45.20000          13748 
  45.25000          13623 
  45.30000          13297 
  45.35000          13097 
  45.40000          12792 
  45.45000          12758 
  45.50000          12925 
  45.55000          12899 
  45.60000          12817 
  45.65000          12735 
  45.70000          12856 
  45.75000          12970 
  45.80000          12841 
  45.85000          12546 
  45.90000          12613 
  45.95000          12785 
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Sudut 2θ         intensitas 
  46.00000          12737 
  46.05000          12698 
  46.10000          12576 
  46.15000          12818 
  46.20000          12901 
  46.25000          13116 
  46.30000          12899 
  46.35000          13358 
  46.40000          13385 
  46.45000          13912 
  46.50000          14373 
  46.55000          15270 
  46.60000          15498 
  46.65000          15721 
  46.70000          15011 
  46.75000          14539 
  46.80000         14245 
  46.85000          13557 
  46.90000          13099 
  46.95000          13169 
  47.00000          12957 
  47.05000          12911 
  47.10000          12800 
  47.15000          12756 
  47.20000          12956 
  47.25000          12869 
  47.30000          12558 
  47.35000          12731 
  47.40000         12795 
  47.45000          12903 
  47.50000          12929 
  47.55000          13219 
  47.60000          13180 
  47.65000          13384 
  47.70000          13712 
  47.75000          13866 
  47.80000          14310 
  47.85000          14245 
  47.90000          14246 
  47.95000          13930 
  48.00000          13728 
  48.05000          13356 
  48.10000          13366 
  48.15000          13096 
  48.20000          13006 
Sudut 2θ          intensitas 
  48.25000          12943 
  48.30000          12922 
  48.35000          12965 
  48.40000          12909 
  48.45000          12828 
  48.50000          12712 
  48.55000          12763 
  48.60000          12974 
  48.65000          12977 
  48.70000          13014 
  48.75000          13034 
  48.80000          13024 
  48.85000          12898 
  48.90000          12983 
  48.95000          12994 
  49.00000          13062 
  49.05000          12987 
  49.10000          12811 
  49.15000          13084 
  49.20000          13068 
  49.25000          13048 
  49.30000          13389 
  49.35000          13229 
  49.40000          13453 
  49.45000          13338 
  49.50000          13186 
  49.55000          13437 
  49.60000          13144 
  49.65000          13201 
  49.70000          13054 
  49.75000          13135 
  49.80000          13064 
  49.85000          13146 
  49.90000          12992 
  49.95000          13042 
  50.00000          13078 
  50.05000          13262 
  50.10000          13112 
  50.15000          13338 
  50.20000          13249 
  50.25000          13263 
  50.30000          13299 
  50.35000          13537 
  50.40000          14029 
  50.45000          14336 
Sudut 2θ         intensitas 
  50.50000          14948 
  50.55000          15147 
  50.60000          15815 
  50.65000          16132 
  50.70000          16330 
  50.75000          16074 
  50.80000          15770 
  50.85000          15332 
  50.90000          14889 
  50.95000          14524 
  51.00000          13909 
  51.05000          13591 
  51.10000          13462 
  51.15000          13625 
  51.20000          13543 
  51.25000          13188 
  51.30000          13276 
  51.35000          13391 
  51.40000          13169 
  51.45000          13267 
  51.50000          13034 
  51.55000          13280 
  51.60000          13175 
  51.65000          13108 
  51.70000          13345 
  51.75000          13371 
  51.80000          13093 
  51.85000          13087 
  51.90000          13208 
  51.95000          13053 
  52.00000          13339 
  52.05000          13123 
  52.10000          13378 
  52.15000          13138 
  52.20000          13266 
  52.25000          13412 
  52.30000          13110 
  52.35000          13233 
  52.40000          13338 
  52.45000          13139 
  52.50000          13375 
  52.55000          12986 
  52.60000          13172 
  52.65000          13238 
  52.70000          13205 
Sudut 2θ         intensitas 
  52.75000          13290 
  52.80000          13294 
  52.85000          13340 
  52.90000          13348 
  52.95000          13282 
  53.00000          13418 
  53.05000          13442 
  53.10000          13347 
  53.15000          13400 
  53.20000          13254 
  53.25000          13610 
  53.30000          13514 
  53.35000          13304 
  53.40000          13385 
  53.45000          13641 
  53.50000          13784 
  53.55000          13829 
  53.60000          13659 
  53.65000          13903 
  53.70000          13887 
  53.75000          14291 
  53.80000          14641 
  53.85000          14560 
  53.90000          14531 
  53.95000         14484 
  54.00000          14271 
  54.05000          14062 
  54.10000          14066 
  54.15000          13751 
  54.20000          13818 
  54.25000          13744 
  54.30000          13829 
  54.35000          13398 
  54.40000          13510 
  54.45000          13616 
  54.50000          13594 
  54.55000          13711 
  54.60000          13895 
  54.65000          13771 
  54.70000          13805 
  54.75000          13710 
  54.80000          13817 
  54.85000          13634 
  54.90000          13823 
  54.95000          13621 
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Sudut 2θ         intensitas 
  55.00000          13435 
  55.05000          13712 
  55.10000          13742 
  55.15000          13551 
  55.20000          13651 
  55.25000          13649 
  55.30000          13506 
  55.35000          13631 
  55.40000          13589 
  55.45000          13855 
  55.50000          13915 
  55.55000          14025 
  55.60000          14242 
  55.65000          14364 
  55.70000          14928 
  55.75000          14825 
  55.80000          14896 
  55.85000          14809 
  55.90000          14734 
  55.95000          14317 
  56.00000          13968 
  56.05000          14210 
  56.10000          13976 
  56.15000          13885 
  56.20000          13730 
 
Sudut 2θ          intensitas 
  56.25000          13829 
  56.30000          13679 
  56.35000          14093 
  56.40000          13858 
  56.45000          13611 
  56.50000          13885 
  56.55000          13697 
  56.60000          13787 
  56.65000          13749 
  56.70000          13618 
  56.75000          13639 
  56.80000          13778 
  56.85000          13800 
  56.90000          13789 
  56.95000          13456 
  57.00000          13615 
  57.05000          13788 
  57.10000          14007 
  57.15000          13746 
  57.20000          13586 
  57.25000          13837 
  57.30000          13775 
  57.35000          13802 
  57.40000          13700 
  57.45000          13778 
 
Sudut 2θ         intensitas 
  57.50000          13632 
  57.55000          14060 
  57.60000          13776 
  57.65000          13995 
  57.70000          14015 
  57.75000          14165 
  57.80000          14129 
  57.85000          14067 
  57.90000          14279 
  57.95000          14287 
  58.00000          14375 
  58.05000          14776 
  58.10000          15064 
  58.15000          15550 
  58.20000          16490 
  58.25000          16759 
  58.30000          17329 
  58.35000          17317 
  58.40000          16941 
  58.45000          16086 
  58.50000          15607 
  58.55000          15195 
  58.60000          14821 
  58.65000          14445 
  58.70000          14612 
Sudut 2θ          intensitas 
  58.75000          14457 
  58.80000          14281 
  58.85000          14204 
  58.90000          13998 
  58.95000          14216 
  59.00000          14090 
  59.05000          13987 
  59.10000          14063 
  59.15000          13809 
  59.20000          13979 
  59.25000          13976 
  59.30000          13808 
  59.35000          14044 
  59.40000          13949 
  59.45000          14041 
  59.50000          13935 
  59.55000          13944 
  59.60000          13833 
  59.65000          14114 
  59.70000          13940 
  59.75000          13986 
  59.80000          13861 
  59.85000          13820 
  59.90000          13918 
  59.95000          14119 
 
2. Nd6Fe13Sn 
Sudut 2θ         intensitas 
 20.0000           14648 
 20.0500           14749 
 20.1000           14683 
 20.1500           14549 
 20.2000           14665 
 20.2500           14882 
 20.3000           14698 
 20.3500           14755 
 20.4000           14588 
 20.4500           14394 
 20.5000           14660 
 20.5500           14399 
 20.6000           14859 
 20.6500           14609 
 20.7000           14604 
 20.7500           14668 
Sudut 2θ          intensitas 
 20.8500           14404 
 20.9000           14629 
 20.9500           14608 
 21.0000           14417 
 21.0500           14648 
 21.1000           14775 
 21.1500           14587 
 21.2000           14646 
 21.2500           14675 
 21.3000           14481 
 21.3500           14673 
 21.4000           14608 
 21.4500           14702 
 21.5000           14679 
 21.5500           14702 
 21.6000           14417 
Sudut 2θ         intensitas 
 21.6500           14668 
 21.7000           14720 
 21.7500           14723 
 21.8000           14703 
 21.8500           14683 
 21.9000           14843 
 21.9500           14886 
 22.0000           14722 
 22.0500           14841 
 22.1000           14366 
 22.1500           14713 
 22.2000           14677 
 22.2500           14678 
 22.3000           14703 
 22.3500           14429 
 22.4000           14759 
Sudut 2θ         intensitas 
 22.4500           14728 
 22.5000           14449 
 22.5500           14767 
 22.6000           14438 
 22.6500           14322 
 22.7000           14699 
 22.7500           14554 
 22.8000           14601 
 22.8500           14625 
 22.9000           14506 
 22.9500           14152 
 23.0000           14528 
 23.0500           14696 
 23.1000           14587 
 23.1500           14876 
 23.2000           14938 
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Sudut 2θ         intensitas 
 23.2500           14747 
 23.3000           14906 
 23.3500           14479 
 23.4000           14685 
 23.4500           14490 
 23.5000           14309 
 23.5500           14315 
 23.6000           14404 
 23.6500           14616 
 23.7000           14623 
 23.7500           14379 
 23.8000           14670 
 23.8500           14518 
 23.9000           14531 
 23.9500           14707 
 24.0000           14554 
 24.0500           14584 
 24.1000           14492 
 24.1500           14290 
 24.2000           14394 
 24.2500           14602 
 24.3000           14686 
 24.3500           14880 
 24.4000           14505 
 24.4500           14818 
 24.5000           14774 
 24.5500           14988 
 24.6000           14779 
 24.6500           15171 
 24.7000           15528 
 24.7500           16077 
 24.8000           16066 
 24.8500           16396 
 24.9000           16376 
 24.9500           15410 
 25.0000           14839 
 25.0500           15073 
 25.1000           14794 
 25.1500           14904 
 25.2000           14762 
 25.2500           14763 
 25.3000           14737 
 25.3500           14731 
 25.4000           14627 
 25.4500           14610 
Sudut 2θ          intensitas 
25.5000           14508 
 25.5500           14585 
 25.6000           14788 
 25.6500           14922 
 25.7000           14723 
 25.7500           14706 
 25.8000           14830 
 25.8500           14887 
 25.9000           14626 
 25.9500           14721 
 26.0000           14784 
 26.0500           14717 
 26.1000           14788 
 26.1500           14759 
 26.2000           14984 
 26.2500           14797 
 26.3000           14925 
 26.3500           15088 
 26.4000           15197 
 26.4500           15194 
 26.5000           15349 
 26.5500           15399 
 26.6000           15691 
 26.6500           15725 
 26.7000           16228 
 26.7500           16280 
 26.8000           16838 
 26.8500           17195 
 26.9000           17783 
 26.9500           19038 
 27.0000           21683 
 27.0500           24341 
 27.1000           25367 
 27.1500           24044 
 27.2000           21463 
 27.2500           18655 
 27.3000           17058 
 27.3500           16460 
 27.4000           16168 
 27.4500           15968 
 27.5000           16628 
 27.5500           17474 
 27.6000           18062 
 27.6500           17861 
 27.7000           17547 
Sudut 2θ         intensitas 
 27.7500           16341 
 27.8000           15764 
 27.8500           15116 
 27.9000           15081 
 27.9500           14998 
 28.0000           14951 
 28.0500           14965 
 28.1000           14910 
 28.1500           14880 
 28.2000           14747 
 28.2500           14825 
 28.3000           14749 
 28.3500           14801 
 28.4000           14911 
 28.4500           15120 
 28.5000           14591 
 28.5500           14812 
 28.6000           14897 
 28.6500           14914 
 28.7000           14863 
 28.7500           15103 
 28.8000           14688 
 28.8500           15108 
 28.9000           14976 
 28.9500           14781 
 29.0000           14820 
 29.0500           14975 
 29.1000           14981 
 29.1500           14719 
 29.2000           14790 
 29.2500           14880 
 29.3000           14575 
 29.3500           14925 
 29.4000           14643 
 29.4500           15066 
 29.5000           14733 
 29.5500           14936 
 29.6000           15059 
 29.6500           15003 
 29.7000           15004 
 29.7500           15151 
 29.8000           15133 
 29.8500           15148 
 29.9000           15398 
 29.9500           15241 
Sudut 2θ        intensitas 
 30.0000           15033 
 30.0500           15304 
 30.1000           15686 
 30.1500           15510 
 30.2000           15596 
 30.2500           15878 
 30.3000           15973 
 30.3500           16157 
 30.4000           15979 
 30.4500           16037 
 30.5000           16261 
 30.5500           15931 
 30.6000           15943 
 30.6500           15837 
 30.7000           15763 
 30.7500           15975 
 30.8000           16368 
 30.8500           16707 
 30.9000           17431 
 30.9500           18472 
 31.0000           19800 
 31.0500           22400 
 31.1000           25772 
 31.1500           29587 
 31.2000           30924 
 31.2500           29243 
 31.3000           25210 
 31.3500           21047 
 31.4000           18495 
 31.4500           17197 
 31.5000           16766 
 31.5500           16916 
 31.6000           16620 
 31.6500           17175 
 31.7000           18004 
 31.7500           18803 
 31.8000           19553 
 31.8500           19874 
 31.9000           18730 
 31.9500           17431 
 32.0000           16565 
 32.0500           16126 
 32.1000           15962 
 32.1500           15938 
 32.2000           15890 
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Sudut 2θ        intensitas 
 32.2500           15696 
 32.3000           15483 
 32.3500           15169 
 32.4000           14975 
 32.4500           15350 
 32.5000           15400 
 32.5500           15208 
 32.6000           15214 
 32.6500           15268 
 32.7000           15108 
 32.7500           15250 
 32.8000           15177 
 32.8500           15029 
 32.9000           15229 
 32.9500           15122 
 33.0000           15137 
 33.0500           15220 
 33.1000           15044 
 33.1500           14951 
 33.2000           14956 
 33.2500           14924 
 33.3000           14998 
 33.3500           15137 
 33.4000           15194 
 33.4500           15181 
 33.5000           15142 
 33.5500           15214 
 33.6000           15238 
 33.6500           15125 
 33.7000           15485 
 33.7500           15405 
 33.8000           15284 
 33.8500           15507 
 33.9000           15439 
 33.9500           15686 
 34.0000           15953 
 34.0500           16274 
 34.1000           16034 
 34.1500           16530 
 34.2000           17140 
 34.2500           17995 
 34.3000           19248 
 34.3500           20420 
 34.4000           21351 
 34.4500           20943 
Sudut 2θ          intensitas 
 34.5000           19941 
 34.5500           18321 
 34.6000           17520 
 34.6500           17138 
 34.7000           17459 
 34.7500           17952 
 34.8000           19083 
 34.8500           20885 
 34.9000           23354 
 34.9500           26013 
 35.0000           27331 
 35.0500           26812 
 35.1000           24114 
 35.1500           21485 
 35.2000           18889 
 35.2500           17797 
 35.3000           17153 
 35.3500           16649 
 35.4000           16305 
 35.4500           16011 
 35.5000           15778 
 35.5500           15980 
 35.6000           15943 
 35.6500           16209 
 35.7000           16341 
 35.7500           17075 
 35.8000           17762 
 35.8500           18177 
 35.9000           18285 
 35.9500           17586 
 36.0000           16986 
 36.0500           16542 
 36.1000           16290 
 36.1500           15987 
 36.2000           15713 
 36.2500           16035 
 36.3000           15927 
 36.3500           16321 
 36.4000           16550 
 36.4500           17289 
 36.5000           17869 
 36.5500           18127 
 36.6000           18225 
 36.6500           17358 
 36.7000           16710 
Sudut 2θ         intensitas 
 36.7500           16101 
 36.8000           15637 
 36.8500           15599 
 36.9000           15407 
 36.9500           15522 
 37.0000           15627 
 37.0500           15453 
 37.1000           15236 
 37.1500           15591 
 37.2000           15502 
 37.2500           15697 
 37.3000           15608 
 37.3500           15721 
 37.4000           15866 
 37.4500           16058 
 37.5000           16058 
 37.5500           16505 
 37.6000           16821 
 37.6500           17374 
 37.7000           17941 
 37.7500           19294 
 37.8000           20495 
 37.8500           23179 
 37.9000           24899 
 37.9500           24998 
 38.0000           24041 
 38.0500           21470 
 38.1000           19907 
 38.1500           18973 
 38.2000           18297 
 38.2500           19025 
 38.3000           20118 
 38.3500           21084 
 38.4000           21466 
 38.4500           20853 
 38.5000           20172 
 38.5500           18571 
 38.6000           17446 
 38.6500           16809 
 38.7000           16252 
 38.7500           16238 
 38.8000           15895 
 38.8500           16326 
 38.9000           16415 
 38.9500           17084 
Sudut 2θ         intensitas 
 39.0000           17339 
 39.0500           17089 
 39.1000           16657 
 39.1500           16181 
 39.2000           15756 
 39.2500           15664 
 39.3000           15639 
 39.3500           15527 
 39.4000           15681 
 39.4500           15327 
 39.5000           15219 
 39.5500           15283 
 39.6000           15391 
 39.6500           15372 
 39.7000           15307 
 39.7500           15346 
 39.8000           15289 
 39.8500           15324 
 39.9000           15538 
 39.9500           15449 
 40.0000           15366 
 40.0500           15330 
 40.1000           15514 
 40.1500           15316 
 40.2000           15299 
 40.2500           15360 
 40.3000           15384 
 40.3500           15411 
 40.4000           15491 
 40.4500           15410 
 40.5000           15173 
 40.5500           15367 
 40.6000           15442 
 40.6500           15398 
 40.7000           15404 
 40.7500           15494 
 40.8000           15486 
 40.8500           15270 
 40.9000           15323 
 40.9500           15344 
 41.0000           15314 
 41.0500           15288 
 41.1000           15514 
 41.1500           15256 
 41.2000           15500 
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Sudut 2θ         intensitas 
 41.2500           15365 
 41.3000           15711 
 41.3500           15477 
 41.4000           15409 
 41.4500           15692 
 41.5000           15707 
 41.5500           15547 
 41.6000           15731 
 41.6500           15766 
 41.7000           15945 
 41.7500           16049 
 41.8000           15820 
 41.8500           16200 
 41.9000           16275 
 41.9500           16599 
 42.0000           16867 
 42.0500           17245 
 42.1000           17977 
 42.1500           18605 
 42.2000           18818 
 42.2500           18861 
 42.3000           18252 
 42.3500           17663 
 42.4000           17505 
 42.4500           17137 
 42.5000           16930 
 42.5500           17301 
 42.6000           17814 
 42.6500           17922 
 42.7000           19086 
 42.7500           20741 
 42.8000           20861 
 42.8500           20788 
 42.9000           19520 
 42.9500           18497 
 43.0000           17240 
 43.0500           16555 
 43.1000           15784 
 43.1500           15863 
 43.2000           15903 
 43.2500           15786 
 43.3000           15840 
 43.3500           15803 
 43.4000           15782 
 43.4500           15753 
Sudut 2θ         intensitas 
 43.5000           15697 
 43.5500           15770 
 43.6000           15758 
 43.6500           15654 
 43.7000           15497 
 43.7500           15305 
 43.8000           15527 
 43.8500           15769 
 43.9000           15641 
 43.9500           15621 
 44.0000           15587 
 44.0500           15582 
 44.1000           15432 
 44.1500           15682 
 44.2000           15503 
 44.2500           15708 
 44.3000           15733 
 44.3500           15767 
 44.4000           16024 
 44.4500           16236 
 44.5000           16213 
 44.5500           16473 
 44.6000           16761 
 44.6500           17539 
 44.7000           17939 
 44.7500           17974 
 44.8000           17903 
 44.8500           17550 
 44.9000           16706 
 44.9500           16483 
 45.0000           16012 
 45.0500           15816 
 45.1000           15726 
 45.1500           15994 
 45.2000           15829 
 45.2500           15927 
 45.3000           15621 
 45.3500           15790 
 45.4000           15946 
 45.4500           15624 
 45.5000           16072 
 45.5500           15701 
 45.6000           15670 
 45.6500           15780 
 45.7000           15573 
Sudut 2θ         intensitas 
 45.7500           15948 
 45.8000           15827 
 45.8500           15710 
 45.9000           15975 
 45.9500           15938 
 46.0000           16359 
 46.0500           16231 
 46.1000           16781 
 46.1500           16630 
 46.2000           17133 
 46.2500           18383 
 46.3000           19045 
 46.3500           19772 
 46.4000           20235 
 46.4500           19498 
 46.5000           18804 
 46.5500           18414 
 46.6000           17780 
 46.6500           17119 
 46.7000           16655 
 46.7500           16408 
 46.8000           16197 
 46.8500           16399 
 46.9000           16227 
 46.9500           16279 
 47.0000           16145 
 47.0500           16262 
 47.1000           16513 
 47.1500           16457 
 47.2000           16373 
 47.2500           16234 
 47.3000           16341 
 47.3500           16277 
 47.4000           16314 
 47.4500           16435 
 47.5000           16530 
 47.5500           16730 
 47.6000           16966 
 47.6500           16874 
 47.7000           16886 
 47.7500           16731 
 47.8000           16796 
 47.8500           16322 
 47.9000           16393 
 47.9500           16254 
Sudut 2θ         intensitas 
 48.0000           15805 
 48.0500           15957 
 48.1000           15760 
 48.1500           15784 
 48.2000           15625 
 48.2500           15802 
 48.3000           15662 
 48.3500           15803 
 48.4000           15675 
 48.4500           15855 
 48.5000           15981 
 48.5500           16037 
 48.6000           15984 
 48.6500           15996 
 48.7000           16259 
 48.7500           16366 
 48.8000           16504 
 48.8500           16422 
 48.9000           16520 
 48.9500           16584 
 49.0000           16045 
 49.0500           15905 
 49.1000           15996 
 49.1500           15768 
 49.2000           15860 
 49.2500           15964 
 49.3000           15676 
 49.3500           15939 
 49.4000           15992 
 49.4500           15985 
 49.5000           16056 
 49.5500           16163 
 49.6000           16043 
 49.6500           16374 
 49.7000           15996 
 49.7500           16165 
 49.8000           16140 
 49.8500           16242 
 49.9000           16420 
 49.9500           16103 
 50.0000           16359 
 50.0500           16575 
 50.1000           16747 
 50.1500           17007 
 50.2000           17343 
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Sudut 2θ         intensitas 
 50.2500           18240 
 50.3000           19557 
 50.3500           20304 
 50.4000           20568 
 50.4500           19916 
 50.5000           19328 
 50.5500           18577 
 50.6000           17665 
 50.6500           16944 
 50.7000           16954 
 50.7500           16723 
 50.8000           16662 
 50.8500           16550 
 50.9000           16407 
 50.9500           16252 
 51.0000           16084 
 51.0500           16070 
 51.1000           16134 
 51.1500           16061 
 51.2000           15935 
 51.2500           15894 
 51.3000           15978 
 51.3500           15997 
 51.4000           16130 
 51.4500           16177 
 51.5000           16109 
 51.5500           16041 
 51.6000           15934 
 51.6500           16026 
 51.7000           16047 
 51.7500           16112 
 51.8000           15950 
 51.8500           16398 
 51.9000           16215 
 51.9500           16031 
 52.0000           16228 
 52.0500           16063 
 52.1000           15900 
 52.1500           15948 
 52.2000           15938 
 52.2500           15941 
 52.3000           16011 
 52.3500           16017 
 52.4000           15892 
 52.4500           15786 
Sudut 2θ         intensitas 
 52.5000           15892 
 52.5500           16081 
 52.6000           16149 
 52.6500           16178 
 52.7000           16071 
 52.7500           16294 
 52.8000           16270 
 52.8500           16379 
 52.9000           16420 
 52.9500           16794 
 53.0000           16700 
 53.0500           16728 
 53.1000           16911 
 53.1500           16733 
 53.2000           16708 
 53.2500           17011 
 53.3000           17293 
 53.3500           17536 
 53.4000           17882 
 53.4500          18009 
 53.5000           17889 
 53.5500           17485 
 53.6000           17305 
 53.6500           16866 
 53.7000           16751 
 53.7500           16365 
 53.8000           16434 
 53.8500           16367 
 53.9000           16219 
 53.9500           16189 
 54.0000           16213 
 54.0500           16199 
 54.1000           16253 
 54.1500           16322 
 54.2000           16460 
 54.2500           16403 
 54.3000           16198 
 54.3500           16221 
 54.4000           16019 
 54.4500           16282 
 54.5000           16433 
 54.5500           16172 
 54.6000           16610 
 54.6500           16299 
 54.7000           16379 
Sudut 2θ         intensitas 
 54.7500           16677 
 54.8000           16667 
 54.8500           17397 
 54.9000           17175 
 54.9500           17356 
 55.0000           17670 
 55.0500           17983 
 55.1000           18159 
 55.1500           18446 
 55.2000           18845 
 55.2500           18093 
 55.3000           17946 
 55.3500           17384 
 55.4000           16890 
 55.4500           16620 
 55.5000           16564 
 55.5500           16147 
 55.6000           16400 
 55.6500           16110 
 55.7000           16303 
 55.7500           16367 
 55.8000           16324 
 55.8500           16435 
 55.9000           16199 
 55.9500           16329 
 56.0000           16245 
 56.0500           16254 
 56.1000           16283 
 56.1500           16339 
 56.2000           16271 
 56.2500           16433 
 56.3000           16323 
 56.3500           16464 
 56.4000           16341 
 56.4500           16434 
 56.5000           16214 
 56.5500           16719 
 56.6000           16547 
 56.6500           16465 
56.7000           16586 
 56.7500           16478 
 56.8000           16807 
 56.8500           16753 
 56.9000           16966 
 56.9500           16982 
Sudut 2θ         intensitas 
 57.0000           17090 
 57.0500           17627 
 57.1000           18288 
 57.1500           18481 
 57.2000           18518 
 57.2500           18138 
 57.3000           17983 
 57.3500           17866 
 57.4000           18098 
 57.4500           17938 
 57.5000           18424 
 57.5500           18698 
 57.6000           19534 
 57.6500           19768 
 57.7000           19492 
 57.7500           19288 
 57.8000           18812 
 57.8500           18390 
 57.9000           17626 
 57.9500           17389 
 58.0000           17350 
 58.0500           16928 
 58.1000           17094 
 58.1500           16831 
 58.2000           16752 
 58.2500           16814 
 58.3000           16763 
 58.3500           16581 
 58.4000           16568 
 58.4500           16498 
 58.5000           16560 
 58.5500           16586 
 58.6000           16590 
 58.6500           16616 
 58.7000           16557 
 58.7500           16511 
 58.8000           16455 
 58.8500           16455 
 58.9000           16660 
 58.9500           16358 
 59.0000           16657 
 59.0500           16442 
 59.1000           16492 
 59.1500           16523 
 59.2000           16716 
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Sudut 2θ         intensitas 
 59.2500           16305 
 59.3000           16276 
 59.3500           16349 
 59.4000           16598 
 59.4500           16597 
 59.5000           16306 
 59.5500           16398 
 59.6000           16317 
 59.6500           16308 
 59.7000           16274 
 59.7500           16586 
 59.8000           16964 
 
 
Sudut 2θ         intensitas 
 59.8500           16747 
 59.9000           16801 
 59.9500           16957 
 60.0000           17016 
 60.0500           17000 
 60.1000           17067 
 60.1500           17159 
 60.2000           17039 
 60.2500           16957 
 60.3000           16976 
60.3500           17004 
 60.4000           16864 
 60.4500           16810 
 
Sudut 2θ         intensitas 
 60.5000           16494 
 60.5500           16700 
 60.6000           16597 
 60.6500           16531 
 60.7000           16362 
 60.7500           16423 
 60.8000           16516 
 60.8500           16577 
 60.9000           16459 
 60.9500           16379 
 61.0000           16454 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
3. Nd6Fe13Si 
Sudut 2θ         intensitas 
  25.00000           7723 
  25.05000           7677 
  25.10000           7411 
  25.15000           7312 
  25.20000           7239 
  25.25000           7270 
  25.30000           7190 
  25.35000           7144 
  25.40000           7219 
  25.45000           7145 
  25.50000           7199 
  25.55000           7116 
  25.60000           7143 
  25.65000           7384 
  25.70000           7100 
  25.75000           7064 
  25.80000           7202 
  25.85000           7226 
  25.90000           7205 
  25.95000           7174 
  26.00000           7071 
  26.05000           7297 
  26.10000           7232 
  26.15000           7251 
  26.20000           7243 
  26.25000           7240 
  26.30000           7361 
Sudut 2θ          intensitas 
  26.35000           7069 
  26.40000           7182 
  26.45000           7303 
  26.50000           7110 
  26.55000           7413 
  26.60000           7410 
  26.65000           7223 
  26.70000           7448 
  26.75000           7492 
  26.80000           7562 
  26.85000           7694 
  26.90000           7829 
  26.95000           8313 
  27.00000           8550 
  27.05000           8971 
  27.10000           8916 
  27.15000           8911 
  27.20000           9296 
  27.25000           9977 
  27.30000          10827 
  27.35000          10983 
  27.40000         10555 
  27.45000           9435 
  27.50000           8453 
  27.55000           7914 
  27.60000           7742 
  27.65000           7491 
Sudut 2θ         intensitas 
  27.70000           7414 
  27.75000           7349 
  27.80000           7359 
  27.85000           7370 
  27.90000           7315 
  27.95000           7288 
  28.00000           7565 
  28.05000           7400 
  28.10000           7614 
  28.15000           7497 
  28.20000           7603 
  28.25000           7472 
  28.30000           7402 
  28.35000           7507 
  28.40000           7341 
  28.45000           7464 
  28.50000           7438 
  28.55000           7360 
  28.60000           7370 
  28.65000           7112 
  28.70000           7309 
  28.75000           7287 
  28.80000           7338 
  28.85000           7322 
  28.90000           7367 
  28.95000           7297 
  29.00000           7428 
 
Sudut 2θ         intensitas 
  29.05000           7465 
  29.10000           7361 
  29.15000           7376 
  29.20000           7411 
  29.25000           7407 
  29.30000           7364 
  29.35000           7301 
  29.40000           7297 
  29.45000           7419 
  29.50000           7387 
  29.55000           7463 
  29.60000           7267 
  29.65000           7454 
  29.70000           7426 
  29.75000           7408 
  29.80000           7280 
  29.85000           7515 
  29.90000           7347 
  29.95000           7412 
  30.00000           7303 
  30.05000           7332 
  30.10000           7320 
  30.15000           7365 
  30.20000           7417 
  30.25000           7353 
  30.30000           7274 
  30.35000           7326 
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Sudut 2θ         intensitas 
  30.40000           7153 
  30.45000           7208 
  30.50000           7012 
  30.55000           7288 
  30.60000           7375 
  30.65000           7463 
  30.70000           7451 
  30.75000           7417 
  30.80000           7392 
  30.85000           7556 
  30.90000           7535 
  30.95000           7521 
  31.00000           7702 
  31.05000           7793 
  31.10000           8010 
  31.15000           7823 
  31.20000           8251 
  31.25000           8823 
  31.30000           9031 
  31.35000           9745 
  31.40000          10182 
  31.45000          10475 
  31.50000          11250 
  31.55000          11945 
  31.60000          12414 
  31.65000          11879 
  31.70000          10493 
  31.75000           9337 
  31.80000           8606 
  31.85000           8052 
  31.90000           8077 
  31.95000           7914 
  32.00000           7736 
  32.05000           7827 
  32.10000           7770 
  32.15000           7675 
  32.20000           7773 
  32.25000           7980 
  32.30000           8315 
  32.35000           7961 
  32.40000           8060 
  32.45000           7598 
  32.50000           7500 
  32.55000           7555 
  32.60000           7444 
Sudut 2θ          intensitas 
  32.65000           7350 
  32.70000           7396 
  32.75000           7318 
  32.80000           7315 
  32.85000           7409 
  32.90000           7467 
  32.95000           7180 
  33.00000           7300 
  33.05000           7300 
  33.10000           7279 
  33.15000           7248 
  33.20000           7114 
  33.25000           7206 
  33.30000           7252 
  33.35000           7210 
  33.40000           7177 
  33.45000           7419 
  33.50000           7189 
  33.55000           7321 
  33.60000           7386 
  33.65000           7235 
  33.70000           7427 
  33.75000           7184 
  33.80000           7213 
  33.85000           7278 
  33.90000           7408 
  33.95000           7347 
  34.00000           7359 
  34.05000           7301 
  34.10000           7349 
  34.15000           7238 
  34.20000           7301 
  34.25000           7272 
  34.30000           7358 
  34.35000           7346 
  34.40000           7441 
  34.45000           7466 
  34.50000           7375 
  34.55000           7629 
  34.60000           7377 
  34.65000           7627 
  34.70000           7707 
  34.75000           7888 
  34.80000           8013 
  34.85000           8169 
Sudut 2θ          intensitas 
  34.90000           8563 
  34.95000           8902 
  35.00000           9558 
  35.05000          10552 
  35.10000          12129 
  35.15000          13136 
  35.20000          13051 
  35.25000          12315 
  35.30000          10860 
  35.35000           9563 
  35.40000           8465 
  35.45000           8074 
  35.50000           7783 
  35.55000           7821 
  35.60000           7637 
  35.65000           7337 
  35.70000           7569 
  35.75000           7460 
  35.80000           7407 
  35.85000           7465 
  35.90000           7557 
  35.95000           7699 
  36.00000           7783 
  36.05000           7903 
  36.10000           7925 
  36.15000           7941 
  36.20000           7748 
  36.25000           7825 
  36.30000           7605 
  36.35000           7658 
  36.40000           7462 
  36.45000           7349 
  36.50000           7380 
  36.55000           7532 
  36.60000           7345 
  36.65000           7299 
  36.70000           7305 
  36.75000           7453 
  36.80000           7324 
  36.85000           7566 
  36.90000           7669 
  36.95000           7866 
  37.00000           8019 
  37.05000           8584 
  37.10000           9066 
Sudut 2θ         intensitas 
  37.15000           9201 
  37.20000           9185 
  37.25000           8841 
  37.30000           8393 
  37.35000           7934 
  37.40000           7571 
  37.45000           7471 
  37.50000           7569 
  37.55000           7403 
  37.60000           7521 
  37.65000           7549 
  37.70000           7461 
  37.75000           7502 
  37.80000           7360 
  37.85000           7382 
  37.90000           7363 
  37.95000           7575 
  38.00000           7381 
  38.05000           7473 
  38.10000           7645 
  38.15000           7620 
  38.20000           7791 
  38.25000           7761 
  38.30000           8144 
  38.35000           8124 
  38.40000           8765 
  38.45000           9121 
  38.50000          10050 
  38.55000          11344 
  38.60000          12281 
  38.65000          12786 
  38.70000          12776 
  38.75000          11141 
  38.80000          10131 
  38.85000           9085 
  38.90000           8429 
  38.95000           8195 
  39.00000           7835 
  39.05000           7849 
  39.10000           7962 
  39.15000           7895 
  39.20000           7985 
  39.25000           8175 
  39.30000           8580 
  39.35000           8986 
  
 
 
71 
Sudut 2θ         intensitas 
  39.40000           9992 
  39.45000          10196 
  39.50000          10217 
  39.55000           9482 
  39.60000           8722 
  39.65000           8169 
  39.70000           7728 
  39.75000           7543 
  39.80000           7372 
  39.85000           7392 
  39.90000           7403 
  39.95000           7417 
  40.00000           7498 
  40.05000           7324 
  40.10000           7383 
  40.15000           7249 
  40.20000           7274 
  40.25000           7399 
  40.30000           7518 
  40.35000           7493 
  40.40000           7350 
  40.45000           7428 
  40.50000           7550 
  40.55000           7479 
  40.60000           7390 
  40.65000           7280 
  40.70000           7296 
  40.75000           7319 
  40.80000           7423 
  40.85000           7477 
  40.90000           7323 
  40.95000           7493 
  41.00000           7480 
  41.05000           7373 
  41.10000           7415 
  41.15000           7427 
  41.20000           7403 
  41.25000           7490 
  41.30000           7511 
  41.35000           7330 
  41.40000           7468 
  41.45000           7493 
  41.50000           7430 
  41.55000           7437 
  41.60000           7358 
Sudut 2θ         intensitas 
  41.65000           7295 
  41.70000           7427 
  41.75000           7517 
  41.80000           7452 
  41.85000           7501 
  41.90000           7561 
  41.95000           7635 
  42.00000           7688 
  42.05000           7657 
  42.10000           7831 
  42.15000           7616 
  42.20000           7804 
  42.25000           7659 
  42.30000           7654 
  42.35000           7653 
  42.40000           7588 
  42.45000           7811 
  42.50000           7620 
  42.55000           7991 
  42.60000           8053 
  42.65000           8189 
  42.70000           8175 
  42.75000           7994 
  42.80000           7856 
  42.85000           7840 
  42.90000           7753 
  42.95000           7632 
  43.00000           7539 
  43.05000           7409 
  43.10000           7569 
  43.15000           7520 
  43.20000           7559 
  43.25000           7735 
  43.30000           7745 
  43.35000           7713 
  43.40000           8045 
  43.45000           8289 
  43.50000           8524 
  43.55000           8880 
  43.60000           9209 
  43.65000           9117 
  43.70000           8690 
  43.75000           8350 
  43.80000           8112 
  43.85000           7925 
Sudut 2θ         intensitas 
  43.90000           7870 
  43.95000           7615 
  44.00000           7625 
  44.05000           7541 
  44.10000           7670 
  44.15000           7494 
  44.20000           7418 
  44.25000           7383 
  44.30000           7575 
  44.35000           7403 
  44.40000           7511 
  44.45000           7427 
  44.50000           7505 
  44.55000           7568 
  44.60000           7559 
  44.65000           7570 
  44.70000           7569 
  44.75000           7596 
  44.80000           7639 
  44.85000           7644 
  44.90000           7677 
  44.95000           7699 
  45.00000           7899 
  45.05000           8103 
  45.10000           8115 
  45.15000           8088 
  45.20000           8107 
  45.25000           8104 
  45.30000           7879 
  45.35000           7846 
  45.40000           7882 
  45.45000           7607 
  45.50000           7732 
  45.55000           7566 
  45.60000           7676 
  45.65000           7682 
  45.70000           7887 
  45.75000           7963 
  45.80000           7732 
  45.85000           7803 
  45.90000           7677 
  45.95000           7485 
  46.00000           7566 
  46.05000           7638 
  46.10000           7650 
Sudut 2θ         intensitas 
  46.15000           7555 
  46.20000           7664 
  46.25000           7625 
  46.30000           7769 
  46.35000           7647 
  46.40000           7969 
  46.45000           8062 
  46.50000           8521 
  46.55000           9087 
  46.60000           9079 
  46.65000           9064 
  46.70000           9050 
  46.75000           8792 
  46.80000           8337 
  46.85000           8066 
  46.90000           7880 
  46.95000           7703 
  47.00000           7697 
  47.05000           7683 
  47.10000           7445 
  47.15000           7569 
  47.20000           7602 
  47.25000           7621 
  47.30000           7495 
  47.35000           7430 
  47.40000           7397 
  47.45000           7648 
  47.50000           7881 
  47.55000           7890 
  47.60000           7757 
  47.65000           7873 
  47.70000           7858 
  47.75000           8264 
  47.80000           8397 
  47.85000           8437 
  47.90000           8511 
  47.95000           8376 
  48.00000           8235 
  48.05000           8013 
  48.10000           7931 
  48.15000           7878 
  48.20000           7919 
  48.25000           7849 
  48.30000           7590 
  48.35000           7631 
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Sudut 2θ         intensitas 
  48.40000           7560 
  48.45000           7524 
  48.50000           7521 
  48.55000           7637 
  48.60000           7505 
  48.65000           7566 
  48.70000           7593 
  48.75000           7618 
  48.80000           7689 
  48.85000           7696 
  48.90000           7688 
  48.95000           7545 
  49.00000           7501 
  49.05000           7608 
  49.10000           7840 
  49.15000           7673 
  49.20000           7548 
  49.25000           7749 
  49.30000           7712 
  49.35000           7675 
  49.40000           7872 
  49.45000           7811 
  49.50000           7744 
  49.55000           7725 
  49.60000           7646 
  49.65000           7716 
  49.70000           7649 
  49.75000           7590 
  49.80000           7713 
  49.85000           7595 
  49.90000           7731 
  49.95000           7828 
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Lampiran 2 : Contoh Format Data GSAS  
 
   5.000   0.100 156.40  CPD RRRR   DyFe6Sn6 200K JMC HMI   22.10.99             
BANK 1  1514  152 CONST  500 10.0 0 0 STD                                        
     235     261     290     265     323     339     386     348     305     357 
     368     387     271     368     343     367     362     400     399     291 
     335     365     327     314     356     300     320     302     368     326 
     357     395     302     362     330     318     347     359     287     339 
     262     278     303     343     286     278     342     250     229     288 
     299     334     275     288     315     291     348     343     354     369 
     383     300     306     229     242     304     274     258     209     253 
     240     253     273     245     251     246     267     239     266     230 
     251     268     271     277     234     241     269     256     252     282 
     240     292     277     247     290     306     265     298     217     259 
     296     319     245     288     300     233     317     339     290     301 
     264     295     321     251     284     228     225     255     262     281 
     218     241     278     263     211     245     281     235     264     258 
     291     251     292     245     318     316     332     330     321     300 
     281     322     293     317     368     280     319     348     256     331 
     318     412     410     504     564     629     588     485     395     311 
     324     267     359     308     344     300     344     325     378     407 
     501     490     533     437     361     293     312     325     273     299 
     283     299     298     234     326     246     265     326     337     384 
     347     327     288     321     317     284     305     305     259     272 
     294     294     298     275     322     366     272     282     305     288 
 
 Pada baris pertama dan kedua terdapat angka dan tulisan yang 
mempunyai makna khusus tetapi pada baris pertama tidak diproses oleh GSAS. 
Sedangkan pada baris ketiga sampai selesai terdapat data intensitas sinar X 
terdifraksi yang terletak pada 10 kolom dan tiap kolom 8 karakter. Angka 5.000 
merupakan sudut 2θ awal, angka 0.100 merupakan perubahan sudut 2θ yang 
digunakan untuk mendapatkan data intensitas sinar X terdifraksi dan angka 156.40 
merupakan sudut 2θ akhir. Artinya sudut 2θ awal adalah 5˚ dengan step sudutnya 
0,1˚ dan sudut 2θ maksimalnya 156,40˚. DyFe6Sn6 200K artinya sampel yang 
dianalisa senyawa DyFe6Sn6 pada suhu 200 K. Pada baris kedua, BANK 1 
menunjukkan nomor bank detektor yang digunakan, angka 1514 merupakan 
banyaknya data intensitas dan angka 152 merupakan banyaknya jumlah baris 
dalam format tersebut. Angka 500 merupakan sudut awal yang digunakan dikali 
100. Angka 10 merupakan step sudut dikalikan 100. 
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Lampiran 3 : Diagram Alir Program Format Data GSAS 
 
Menghubungkan 
dengan eksternal file 
Membuka file data 
Membaca file data 
Menghitung step 
sudut 
Mengambil data 
intensitas 
Menutup file data 
Meletakkan data baris pertama dan 
kedua seperti yang sesuai format 
Meletakkan data 
intensitas sesuai format 
STOP 
Data difraksi sinar-
X 
START 
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Lampiran 4 : Program Format Data GSAS  
 
Program Format_Data_Input_GSAS; 
 
 
Uses crt; 
 
Label 
 P,Q; 
 
Var 
 Filedata  : text; 
 data,B,Nfile,Nsampel  : string; 
 A,C,i,j,k,jumlahData,posisiSalah  : integer; 
 
SelisihTheta,ThetaAkhir,angka,selisih,sudut,jumlahBaris,sudutAwal,
stepSudut  : real; 
 Theta  : array [1..2] of real; 
 intensitas  : array [1..3000,1..10] of integer; 
 ada : boolean; 
 Baris : longint; 
 
const 
 tanda ='.' ; 
 
begin 
 clrscr; 
 P : ada:=false; 
     writeln ('File : '); 
     readln (NFile); 
     writeln ('Sampel : '); 
     readln (Nsampel); 
     clrscr; 
 
     i:=0;  
     j:=0;  
     k:=0;  
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     assign (FileData,Nfile);    
 
     {$I-}reset (fileData);  
     {$I+};  
 
     ada := (IOResult=0); 
     if Not ada 
      then 
        begin 
         writeln ('file tidak ditemukan'); 
         goto P; 
        end; 
 
     while not Eof(FileData) do 
      begin 
       inc (i); 
       if i mod 10=1 then 
         begin 
          inc (j); 
          k:=1; 
         end 
       else inc (k); 
 
       readln (FileData,data); 
 
       if i<=2 then 
         begin 
          B := copy (data,1,Pos(tanda,data)+4); 
          Val (B,theta [i],posisiSalah); 
         end; 
 
       Delete (data,1,Pos(tanda,data)+5); 
       val (data,intensitas [j,k],posisiSalah); 
       jumlahData := i; 
      end; 
 
 Q : Close (FileData);       {menutup file yang dibuka} 
     write ('',Theta [1]:8:3); 
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     Selisih := Theta [2] - Theta [1]; 
     write ('',selisih:8:3); 
     ThetaAkhir := Theta [1] + (selisih*(jumlahData-1)); 
     write ('',thetaAkhir:8:3); 
     writeln (' ',NSampel); 
     write ('BANK 1'); 
     write ('',jumlahData:6); 
     jumlahBaris:=jumlahData/10; 
     Baris:= ROUND (jumlahBaris); 
     write ('',Baris:6); 
     write (' CONST'); 
     sudutAwal := Theta [1]*100; 
     write ('',sudutAwal:6:0); 
     stepSudut := selisih*100; 
     write ('',stepSudut:2:0); 
     for C:=1 to 3 do write (' 0'); 
     writeln (' STD'); 
     j:=0 ; 
     inc (j); 
     for A:=1 to i do 
     if j <= jumlahBaris+1 then 
       begin 
         for k:=1 to 10 do 
           if intensitas [j,k] > 0 then write (intensitas 
[j,k]:8,''); 
         writeln; 
         inc (j); 
       end; 
   readln; 
 end. 
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Lampiran 5 : Data Sesuai Format Data GSAS 
 
1. Data senyawa Nd6Fe13Ge 
  20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
BANK 1   800   80 CONST 2000 5 0 0 STD   
   12875   12836   12835   12688   12898   12713   12498   12620   12829   12463 
   12555   12663   12568   12268   12354   12499   12354   12174   12301   12147 
   12177   12150   12148   12203   12287   12229   12079   12155   12127   12173 
   11829   12019   12064   12068   12029   11919   12109   12305   12107   12312 
   12437   12193   12203   11774   11776   11752   11734   11821   11650   11730 
   11666   11764   11721   11609   11585   11631   11740   11591   11609   11660 
   11683   11600   11670   11809   11836   12003   11922   11947   12170   11813 
   11713   11588   11678   11506   11530   11612   11585   11565   11541   11449 
   11482   11479   11608   11494   11569   11426   11318   11375   11301   11682 
   11562   11524   11542   11756   11614   11685   11844   12000   12130   12701 
   12491   12243   12124   11703   11561   11773   11560   11411   11536   11412 
   11361   11548   11386   11408   11390   11582   11622   11339   11269   11397 
   11464   11533   11521   11490   11644   11479   11463   11594   11613   11563 
   11674   11566   11706   11634   11658   11732   11765   12385   12230   12776 
   13098   13374   13671   13903   14723   16013   17048   17198   16754   15004 
   13664   12620   11893   11972   11661   11685   11575   11727   11778   11809 
   11844   12047   12145   12208   11971   12039   11725   11672   11535   11557 
   11648   11561   11655   11617   11607   11593   11592   11462   11562   11500 
   11544   11470   11677   11584   11522   11539   11684   11402   11602   11596 
   11431   11619   11801   11806   11472   11634   11812   11732   11544   11606 
   11549   11618   11663   11873   11952   12273   12341   12044   12222   12010 
   11994   11709   11823   12089   11827   11855   11775   11837   11733   11890 
   12095   12335   12425   12791   13237   14268   15287   16046   17178   17551 
   18687   19054   18528   17072   15423   13867   12919   12435   12284   12279 
   12093   12154   12299   12647   12754   13303   13477   13176   12867   12331 
   12112   11880   11777   11710   11696   11647   11641   11617   11569   11752 
   11625   11752   11532   11407   11480   11705   11783   11641   11869   11834 
   11649   11595   11736   11502   11660   11788   11832   11839   11822   11954 
   12136   12175   12120   12087   12005   11883   12179   11753   11835   12101 
   11867   11970   12190   12331   12349   12693   12941   13475   13813   15084 
   16817   18900   21107   22625   21844   20226   17836   15857   14144   13435 
   12731   12417   12252   12317   12164   12220   12264   12384   12492   12644 
   12812   13187   13502   13165   12969   12565   12239   11955   12085   12085 
   11849   11979   11878   12008   12040   11961   12331   12480   12592   13249 
   13752   14164   14494   14323   14092   13321   12558   12472   12402   12075 
   12263   12305   12203   12148   12097   12169   12099   12168   12110   12291 
   12264   12414   12561   12504   12682   13172   13507   13824   14739   16005 
   17734   19236   20055   19280   17771   16231   14707   13721   13289   12960 
   12675   12879   12997   13240   13482   14017   14553   14847   14912   14626 
   13783   13201   12965   12623   12268   12280   12366   12034   12197   11979 
   11982   12119   12076   12162   12075   12136   12005   12227   12090   12221 
   12780   12047   12061   12022   12257   12083   12102   12248   12105   12099 
   12180   12122   12040   12038   12220   12030   12131   12001   12109   12165 
   12260   12007   12304   12177   12346   12115   12289   12320   12356   12434 
   12641   12794   12677   12766   12683   12456   12658   12915   12912   13232 
   13369   13570   13805   13602   13885   13408   13219   12958   12914   12494 
   12489   12767   12654   12598   12976   12844   13104   13239   13526   14547 
   14779   14834   14795   14222   13614   12919   12713   12851   12758   12600 
   12357   12311   12549   12628   12381   12348   12617   12594   12329   12755 
   12298   12536   12556   12399   12553   12661   12618   12738   12986   13024 
   13499   13714   13799   13907   13748   13623   13297   13097   12792   12758 
   12925   12899   12817   12735   12856   12970   12841   12546   12613   12785 
   12737   12698   12576   12818   12901   13116   12899   13358   13385   13912 
   14373   15270   15498   15721   15011   14539   14245   13557   13099   13169 
   12957   12911   12800   12756   12956   12869   12558   12731   12795   12903 
   12929   13219   13180   13384   13712   13866   14310   14245   14246   13930 
   13728   13356   13366   13096   13006   12943   12922   12965   12909   12828 
   12712   12763   12974   12977   13014   13034   13024   12898   12983   12994 
   13062   12987   12811   13084   13068   13048   13389   13229   13453   13338 
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   13186   13437   13144   13201   13054   13135   13064   13146   12992   13042 
   13078   13262   13112   13338   13249   13263   13299   13537   14029   14336 
   14948   15147   15815   16132   16330   16074   15770   15332   14889   14524 
   13909   13591   13462   13625   13543   13188   13276   13391   13169   13267 
   13034   13280   13175   13108   13345   13371   13093   13087   13208   13053 
   13339   13123   13378   13138   13266   13412   13110   13233   13338   13139 
   13375   12986   13172   13238   13205   13290   13294   13340   13348   13282 
   13418   13442   13347   13400   13254   13610   13514   13304   13385   13641 
   13784   13829   13659   13903   13887   14291   14641   14560   14531   14484 
   14271   14062   14066   13751   13818   13744   13829   13398   13510   13616 
   13594   13711   13895   13771   13805   13710   13817   13634   13823   13621 
   13435   13712   13742   13551   13651   13649   13506   13631   13589   13855 
   13915   14025   14242   14364   14928   14825   14896   14809   14734   14317 
   13968   14210   13976   13885   13730   13829   13679   14093   13858   13611 
   13885   13697   13787   13749   13618   13639   13778   13800   13789   13456 
   13615   13788   14007   13746   13586   13837   13775   13802   13700   13778 
   13632   14060   13776   13995   14015   14165   14129   14067   14279   14287 
   14375   14776   15064   15550   16490   16759   17329   17317   16941   16086 
   15607   15195   14821   14445   14612   14457   14281   14204   13998   14216 
   14090   13987   14063   13809   13979   13976   13808   14044   13949   14041 
   13935   13944   13833   14114   13940   13986   13861   13820   13918   14119 
 
2. Data senyawa Nd6Fe13Si 
  25.000   0.050  49.950 Nd6Fe13Si 
BANK 1   500   50 CONST 2500 5 0 0 STD   
    7723    7677    7411    7312    7239    7270    7190    7144    7219    7145 
    7199    7116    7143    7384    7100    7064    7202    7226    7205    7174 
    7071    7297    7232    7251    7243    7240    7361    7069    7182    7303 
    7110    7413    7410    7223    7448    7492    7562    7694    7829    8313 
    8550    8971    8916    8911    9296    9977   10827   10983   10555    9435 
    8453    7914    7742    7491    7414    7349    7359    7370    7315    7288 
    7565    7400    7614    7497    7603    7472    7402    7507    7341    7464 
    7438    7360    7370    7112    7309    7287    7338    7322    7367    7297 
    7428    7465    7361    7376    7411    7407    7364    7301    7297    7419 
    7387    7463    7267    7454    7426    7408    7280    7515    7347    7412 
    7303    7332    7320    7365    7417    7353    7274    7326    7153    7208 
    7012    7288    7375    7463    7451    7417    7392    7556    7535    7521 
    7702    7793    8010    7823    8251    8823    9031    9745   10182   10475 
   11250   11945   12414   11879   10493    9337    8606    8052    8077    7914 
    7736    7827    7770    7675    7773    7980    8315    7961    8060    7598 
    7500    7555    7444    7350    7396    7318    7315    7409    7467    7180 
    7300    7300    7279    7248    7114    7206    7252    7210    7177    7419 
    7189    7321    7386    7235    7427    7184    7213    7278    7408    7347 
    7359    7301    7349    7238    7301    7272    7358    7346    7441    7466 
    7375    7629    7377    7627    7707    7888    8013    8169    8563    8902 
    9558   10552   12129   13136   13051   12315   10860    9563    8465    8074 
    7783    7821    7637    7337    7569    7460    7407    7465    7557    7699 
    7783    7903    7925    7941    7748    7825    7605    7658    7462    7349 
    7380    7532    7345    7299    7305    7453    7324    7566    7669    7866 
    8019    8584    9066    9201    9185    8841    8393    7934    7571    7471 
    7569    7403    7521    7549    7461    7502    7360    7382    7363    7575 
    7381    7473    7645    7620    7791    7761    8144    8124    8765    9121 
   10050   11344   12281   12786   12776   11141   10131    9085    8429    8195 
    7835    7849    7962    7895    7985    8175    8580    8986    9992   10196 
   10217    9482    8722    8169    7728    7543    7372    7392    7403    7417 
    7498    7324    7383    7249    7274    7399    7518    7493    7350    7428 
    7550    7479    7390    7280    7296    7319    7423    7477    7323    7493 
    7480    7373    7415    7427    7403    7490    7511    7330    7468    7493 
    7430    7437    7358    7295    7427    7517    7452    7501    7561    7635 
    7688    7657    7831    7616    7804    7659    7654    7653    7588    7811 
    7620    7991    8053    8189    8175    7994    7856    7840    7753    7632 
    7539    7409    7569    7520    7559    7735    7745    7713    8045    8289 
    8524    8880    9209    9117    8690    8350    8112    7925    7870    7615 
    7625    7541    7670    7494    7418    7383    7575    7403    7511    7427 
    7505    7568    7559    7570    7569    7596    7639    7644    7677    7699 
    7899    8103    8115    8088    8107    8104    7879    7846    7882    7607 
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    7732    7566    7676    7682    7887    7963    7732    7803    7677    7485 
    7566    7638    7650    7555    7664    7625    7769    7647    7969    8062 
    8521    9087    9079    9064    9050    8792    8337    8066    7880    7703 
    7697    7683    7445    7569    7602    7621    7495    7430    7397    7648 
    7881    7890    7757    7873    7858    8264    8397    8437    8511    8376 
    8235    8013    7931    7878    7919    7849    7590    7631    7560    7524 
    7521    7637    7505    7566    7593    7618    7689    7696    7688    7545 
    7501    7608    7840    7673    7548    7749    7712    7675    7872    7811 
    7744    7725    7646    7716    7649    7590    7713    7595    7731    7828 
 
3. Data senyawa Nd6Fe13Sn 
  20.000   0.050  61.000 Nd6Fe13Sn 
BANK 1   821   83 CONST 2000 5 0 0 STD  
   14648   14749   14683   14549   14665   14882   14698   14755   14588   14394 
   14660   14399   14859   14609   14604   14668   14722   14404   14629   14608 
   14417   14648   14775   14587   14646   14675   14481   14673   14608   14702 
   14679   14702   14417   14668   14720   14723   14703   14683   14843   14886 
   14722   14841   14366   14713   14677   14678   14703   14429   14759   14728 
   14449   14767   14438   14322   14699   14554   14601   14625   14506   14152 
   14528   14696   14587   14876   14938   14747   14906   14479   14685   14490 
   14309   14315   14404   14616   14623   14379   14670   14518   14531   14707 
   14554   14584   14492   14290   14394   14602   14686   14880   14505   14818 
   14774   14988   14779   15171   15528   16077   16066   16396   16376   15410 
   14839   15073   14794   14904   14762   14763   14737   14731   14627   14610 
   14508   14585   14788   14922   14723   14706   14830   14887   14626   14721 
   14784   14717   14788   14759   14984   14797   14925   15088   15197   15194 
   15349   15399   15691   15725   16228   16280   16838   17195   17783   19038 
   21683   24341   25367   24044   21463   18655   17058   16460   16168   15968 
   16628   17474   18062   17861   17547   16341   15764   15116   15081   14998 
   14951   14965   14910   14880   14747   14825   14749   14801   14911   15120 
   14591   14812   14897   14914   14863   15103   14688   15108   14976   14781 
   14820   14975   14981   14719   14790   14880   14575   14925   14643   15066 
   14733   14936   15059   15003   15004   15151   15133   15148   15398   15241 
   15033   15304   15686   15510   15596   15878   15973   16157   15979   16037 
   16261   15931   15943   15837   15763   15975   16368   16707   17431   18472 
   19800   22400   25772   29587   30924   29243   25210   21047   18495   17197 
   16766   16916   16620   17175   18004   18803   19553   19874   18730   17431 
   16565   16126   15962   15938   15890   15696   15483   15169   14975   15350 
   15400   15208   15214   15268   15108   15250   15177   15029   15229   15122 
   15137   15220   15044   14951   14956   14924   14998   15137   15194   15181 
   15142   15214   15238   15125   15485   15405   15284   15507   15439   15686 
   15953   16274   16034   16530   17140   17995   19248   20420   21351   20943 
   19941   18321   17520   17138   17459   17952   19083   20885   23354   26013 
   27331   26812   24114   21485   18889   17797   17153   16649   16305   16011 
   15778   15980   15943   16209   16341   17075   17762   18177   18285   17586 
   16986   16542   16290   15987   15713   16035   15927   16321   16550   17289 
   17869   18127   18225   17358   16710   16101   15637   15599   15407   15522 
   15627   15453   15236   15591   15502   15697   15608   15721   15866   16058 
   16058   16505   16821   17374   17941   19294   20495   23179   24899   24998 
   24041   21470   19907   18973   18297   19025   20118   21084   21466   20853 
   20172   18571   17446   16809   16252   16238   15895   16326   16415   17084 
   17339   17089   16657   16181   15756   15664   15639   15527   15681   15327 
   15219   15283   15391   15372   15307   15346   15289   15324   15538   15449 
   15366   15330   15514   15316   15299   15360   15384   15411   15491   15410 
   15173   15367   15442   15398   15404   15494   15486   15270   15323   15344 
   15314   15288   15514   15256   15500   15365   15711   15477   15409   15692 
   15707   15547   15731   15766   15945   16049   15820   16200   16275   16599 
   16867   17245   17977   18605   18818   18861   18252   17663   17505   17137 
   16930   17301   17814   17922   19086   20741   20861   20788   19520   18497 
   17240   16555   15784   15863   15903   15786   15840   15803   15782   15753 
   15697   15770   15758   15654   15497   15305   15527   15769   15641   15621 
   15587   15582   15432   15682   15503   15708   15733   15767   16024   16236 
   16213   16473   16761   17539   17939   17974   17903   17550   16706   16483 
   16012   15816   15726   15994   15829   15927   15621   15790   15946   15624 
   16072   15701   15670   15780   15573   15948   15827   15710   15975   15938 
   16359   16231   16781   16630   17133   18383   19045   19772   20235   19498 
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   18804   18414   17780   17119   16655   16408   16197   16399   16227   16279 
   16145   16262   16513   16457   16373   16234   16341   16277   16314   16435 
   16530   16730   16966   16874   16886   16731   16796   16322   16393   16254 
   15805   15957   15760   15784   15625   15802   15662   15803   15675   15855 
   15981   16037   15984   15996   16259   16366   16504   16422   16520   16584 
   16045   15905   15996   15768   15860   15964   15676   15939   15992   15985 
   16056   16163   16043   16374   15996   16165   16140   16242   16420   16103 
   16359   16575   16747   17007   17343   18240   19557   20304   20568   19916 
   19328   18577   17665   16944   16954   16723   16662   16550   16407   16252 
   16084   16070   16134   16061   15935   15894   15978   15997   16130   16177 
   16109   16041   15934   16026   16047   16112   15950   16398   16215   16031 
   16228   16063   15900   15948   15938   15941   16011   16017   15892   15786 
   15892   16081   16149   16178   16071   16294   16270   16379   16420   16794 
   16700   16728   16911   16733   16708   17011   17293   17536   17882   18009 
   17889   17485   17305   16866   16751   16365   16434   16367   16219   16189 
   16213   16199   16253   16322   16460   16403   16198   16221   16019   16282 
   16433   16172   16610   16299   16379   16677   16667   17397   17175   17356 
   17670   17983   18159   18446   18845   18093   17946   17384   16890   16620 
   16564   16147   16400   16110   16303   16367   16324   16435   16199   16329 
   16245   16254   16283   16339   16271   16433   16323   16464   16341   16434 
   16214   16719   16547   16465   16586   16478   16807   16753   16966   16982 
   17090   17627   18288   18481   18518   18138   17983   17866   18098   17938 
   18424   18698   19534   19768   19492   19288   18812   18390   17626   17389 
   17350   16928   17094   16831   16752   16814   16763   16581   16568   16498 
   16560   16586   16590   16616   16557   16511   16455   16455   16660   16358 
   16657   16442   16492   16523   16716   16305   16276   16349   16598   16597 
   16306   16398   16317   16308   16274   16586   16964   16747   16801   16957 
   17016   17000   17067   17159   17039   16957   16976   17004   16864   16810 
   16494   16700   16597   16531   16362   16423   16516   16577   16459   16379 
   16454 
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Lampiran 6 : Pengoperasian GSAS 
 
 Fasilitas yang tersedia di GSAS diantaranya EXPNAM (Selection of 
Experiment Name), EXPEDT (GSAS Editor), POWPREF (Powder Data 
Preparation), GENLES (General Least Squares), POWPLOT (Powder Pattern 
Plotting), PUBTABLES (Preparation of Tables for Publication) dan REFLIST 
(Reflection Data Lister). 
 EXPNAM untuk memberi nama atau membuka file eksperimen dengan 
nama file eksperimen tersebut tidak boleh lebih dari 251 karakter.  
 EXPEDT untuk memasukkan semua data parameter awal dan 
menjalankan proses penghalusan parameter - parameter.  
 POWPREF menyiapkan data difraksi untuk analisa kuadrat terkecil 
pada proses GENLES. Tugas utama dari POWPREF adalah menyatukan posisi, 
lebar step, intensitas awal, penghalusan bobot statistik, dan daftar refleksi pada 
setiap pola serbuk. Oleh karena itu, POWPREF menghasilkan daftar penuh dari 
parameter kisi dan informasi grup ruang dari setiap fasa dalam sampel yang secara 
otomatis ditentukan.  
 GENLES merupakan program penghalusan asas kuadrat terkecil.  
GENLES dapat dijalankan sebelum atau setelah POWPREF tergantung 
parameter yang dihaluskan. Outputnya berupa ringkasan hasil kuadrat terkecil dan 
menghasilkan data baru dari ”experiment file”. Ringkasan hasil kuadrat terkecil 
diantaranya berupa nilai residu Rp, Rwp dan χ2. Data baru yang dihasilkan 
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mempunyai nama ”expname.Onn” di mana nn adalah bilangan integer mulai 
dengan ”01”.  
 POWPLOT untuk menampilkan pola difraksi serbuk dari beberapa 
grafik. Grafik tersebut menampilkan pola difraksi berdasarkan eksperimen, teori, 
dan juga selisih kedua pola tersebut. POWPLOT dapat menganalisa selisih bobot 
statistik dan menghasilkan plot probabilitas normal. Untuk menggunakan 
POWPLOT pada pola serbuk, POWPREF harus sudah dijalankan minimal 
sekali. Program ini juga berfungsi untuk menghitung transformasi Fourier dari 
residu untuk menentukan fungsi distribusi radial dari fase amorf.  
 PUBTABLES menyiapkan tabel yang mengandung struktur faktor dan 
parameter atom hasil penghalusan untuk dipublikasikan.  
 REFLIST untuk menampilkan refleksi yang terjadi pada pola difraksi 
serbuk dari beberapa grafik setelah penghalusan. 
 Langkah-langkah menjalankan GSAS untuk penghalusan pola difraksi 
serbuk sinar X adalah sebagai berikut: 
1. Memasukkan Parameter Awal 
Langkah pertama klik icon ’PC-GSAS’ pada folder ’exe’ dan akan 
ditampilkan awal perangkat lunak GSAS sebagai berikut. 
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Klik toolbar ’Setup’ dan pilih ’Expnam’ untuk memberi nama file 
eksperimennya.. Nama file misalnya: Nd6Fe13Ge, sehingga akan muncul 
keluaran seperti berikut. 
 
 Setelah memberi nama file eksperimen maka menjalankan menu 
’Expedt’ dengan klik ’Setup’ dan pilih ’Expedt’. ’Expedt’ akan menampilkan 
pertanyaan tentang eksperimen.  
C:\GSAS\SIWI>echo off 
 Experiment - ND6FE13GE - was not found in directory 
 C:\GSAS\SIWI 
 Do you wish to create it (Y/<N>)? > 
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 Ketik ‘Y’ untuk menciptakan file tersebut kemudian layer menampilkan 
pertanyaan baru. Setiap selesai menjawab pada setiap pertanyaan yang 
ditampilkan maka harus tekan Enter. 
The new experiment - ND6FE13GE - has been created. 
  Enter a title for this experiment 
   > 
 Apabila judul yang dituliskan adalah ‘Nd6Fe13Ge POWDER INPUT 
DATA’ maka layar akan menampilkan seperti dibawah ini. 
                  |------------------------------------------| 
                  |       Program EXPEDT Version Win32       | 
                  | A menu driven routine to edit .EXP files | 
                  | Distributed on Thu Apr 20 11:41:26 2006  | 
                  |------------------------------------------| 
 
        |---------------------------------------------------------------| 
        |            Allen C. Larson and Robert B. Von Dreele           | 
        |      Manuel Lujan, Jr. Neutron Scattering Center, MS-H805     | 
        |      Los Alamos National Laboratory, Los Alamos, NM  87545    | 
        |                                                               | 
        | Copyright, 2000, The Regents of the University of California. | 
        |---------------------------------------------------------------| 
 
 Experiment title: 
          Nd6Fe13Ge POWDER INPUT DATA 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,K,P,R,S,X) > 
Setiap ada pertanyaan tekan‘Enter’ atau ketik ‘?’ untuk mengetahui 
penjelasan dari pilihan tersebut. 
EXPEDT data setup options: 
  <?> - Type this help listing 
  D   - Distance/angle calculation set up 
  K n - Delete all but the last n history records 
  P   - Powder data preparation 
  R   - Review data in the experiment file 
  S   - Single crystal data preparation 
  X   - Exit from EXPEDT 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,K,P,R,S,X) >P 
 Karena material yang akan dianalisa berbentuk serbuk maka ketik ’P’. 
Layar menampilkanpertanyaan untuk memasukkan fasa, konstanta kisi dan grup 
ruang maka ketik ’P’. 
 
 
 
  
 
86 
 
 
 
 You have no phase information 
 Select editing option for Powder data preparation (<?>,P,T,X) > 
 The available powder data preparation options are: 
  <?> - Type this help listing 
  P   - Phases - lattice & sp. group 
  T   - Change the experiment title 
  X   - Return to the main EXPEDT menu 
 You have no phase information 
 Select editing option for Powder data preparation (<?>,P,T,X) >P 
 Kemudian ketik ‘I’ untuk memasukkan fasa baru karena ada pernyataan 
belum tersedia informasi fase. 
 There is no phase information present 
 *** No phase exists *** 
 Enter phase edit command(<?>,$,I,R) > 
 Phase editing commands: 
  <?> - Type this help listing 
  $   - Enter DCL command 
  I   - Insert new phase 
  R   - Read phase info. from another experiment file 
 At least one phase must be defined before leaving this menu 
 *** No phase exists *** 
 Enter phase edit command(<?>,$,I,R) >I 
Layer menampilkan untuk mengidentifikasi fasa baru sehingga harus memberi 
nama untuk fase baru, misal diberi nama Nd6Fe13Ge POWDER. Informasi 
mengenai grup ruang belum ditemukan maka ketik I 4/m c m dengan memberi 
spasi dalam penulisannya karena struktur kristal material Nd6Fe13Ge 
rhombohedral dengan grup ruang I 4/m c m 
 Enter identifying name for new phase number 1. 
   >Nd6Fe13Ge POWDER 
 No space group information found 
 Enter space group symbol (ex:  P n a 21, P 42/n c m, R -3 c, P 42/m, 
 R -3 m R for rhombohedral setting) >I 4/M C M 
 Setelah memasukkan grup ruang dari material kemudian memasukkan 
nilai konstanta kisi a dan c. Kemudian memasukkan nilai a = 8,034 Ǻ dan c = 
22,780 Ǻ. Layar menampilkan seperti di bawah ini. 
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Space group I 4/m c m 
 The lattice is centric  I-centered tetragonal    Laue symmetry 4/mmm 
  Multiplicity of a general site is  32 
  The symmetry of the point 0,0,0 contains 1bar 
 
 The equivalent positions are: 
 
 ( 1)     X      Y      Z  ( 2)    -Y      X      Z 
 ( 3)    -X     -Y      Z  ( 4)     Y     -X      Z 
 ( 5)    -X      Y  1/2+Z  ( 6)    -Y     -X  1/2+Z 
 ( 7)     X     -Y  1/2+Z  ( 8)     Y      X  1/2+Z 
 
 Enter real lattice parameters (Angstroms) 
 Enter a and c >8.034 
 Enter c >22.780 
 Lattice parameters are 
     a,b,c  =  8.034000  8.034000 22.780001 
     angles =    90.000    90.000    90.000 
     volume =       1470.339 
 Lattice symmetry is tetragonal 
 Space group symmetry is tetragonal 
 Data parameter awal hanya mengandung 1 fasa sehingga ketik ‘X’ untuk 
kembali dari menu ‘Expedt’.  
 Enter phase edit command(<?>,$,D,E,F,M,I,L,R,S,X) > 
 Phase editing commands: 
  <?> - Type this help listing 
  $   - Enter DCL command 
  D n - Delete all data for phase "n" 
  E n - Edit phase data for phase "n" 
  F n - Enter unit cell contents data for phase "n" 
  I   - Insert new phase 
  M n - Modify phase type flag for phase "n" 
  L   - List phase names 
  R   - Read phase info. from another experiment file 
  S n - Enter unit cell sigmas 
  X   - Exit to EXPEDT main menu 
  
At least one phase must be defined before leaving this menu 
 Enter phase edit command(<?>,$,D,E,F,M,I,L,R,S,X) >X 
 Kemudian memasukkan histogram maka ketik ‘H’.  
You have no data 
 Select editing option for Powder data preparation (<?>,H,P,T,X) > 
 The available powder data preparation options are: 
  <?> - Type this help listing 
  H   - Select and prepare histograms 
  P   - Phases - lattice & sp. group 
  T   - Change the experiment title 
  X   - Return to the main EXPEDT menu 
 You have no data 
 Select editing option for Powder data preparation (<?>,H,P,T,X) >H 
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Kemudian ketik ‘I’ untuk memasukkan histogram baru. 
 Input of histograms and modification of histogram controls: 
 There are no current histograms 
 Histogram data editing menu (<?>,I,J,X) > 
 Histogram modification options: 
  <?> - Type this help listing 
  I   - Insert a new histogram 
  J   - Insert a dummy histogram 
  X   - Return to previous menu 
 Histogram data editing menu (<?>,I,J,X) >I 
Parameter data difraksi yang sudah disesuaikan formatnya dimasukkan sehingga 
ketik ‘c:/GSAS/SIWI/DATAGE.DAT’ karena parameter tersebut berada di 
directory: c:/. 
Enter raw histogram input file name (<?>,$,QUIT) 
   >/GSAS/SIWI/DATAGE.DAT 
 File is apparently sequential access format 
 conversion to DOS direct access scratch attempted 
 Conversion to scratch complete 
 Use CNVFILE to avoid this conversion 
 Header on file: 
   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
 Is this the correct file (<Y>/N/Q)? > 
 Enter POWDER instrument parameter file name (<?>,$,QUIT) 
   >/GSAS/EXAMPLE/INST_XRY.PRM 
 The raw data file is : /GSAS/SIWI/DATAGE.DAT 
 Tekan Enter atau ketik ’Y’ untuk menjawab pertanyaan tentang kebenaran 
file yang akan digunakan. Parameter instrumen difraktometer dimasukkan dengan 
ketik ‘c:/GSAS/EXAMPLE/INST_XRY.PRM’ karena file berada berada di 
directory: c:/. Oleh karena itu, akan muncul tampilan berikut. 
 Is this the correct file (<Y>/N/Q)? > 
 Enter POWDER instrument parameter file name (<?>,$,QUIT) 
   >/GSAS/EXAMPLE/INST_XRY.PRM 
 The raw data file is : /GSAS/SIWI/DATAGE.DAT 
 nomor bank yang digunakan 1 maka ketik angka '1'. Histogram dapat 
ditampilkan dengan mengetik ‘Y’ Bila tidak ingin melihatnya maka tekan tombol 
Enter atau ketik ’N’.  
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Enter scan number desired (<0 for list, 0 to quit) >1 
 Reading histogram - please wait 
 Scan  1 Lambda-1 =    1.54050 Lambda-2 =    1.54430 Polariz. =    0.70000 
 Do you wish to preview this histogram (Y/<N>)? > 
 Kemudian layar menampilkan pertanyaan untuk memodifikasi data 
histogram. Jika sumbu y pada grafik d-spacing, ketik ’D’. Jika sudut 2θ, ketik ’T’. 
 Editing of histogram information: 
 Histogram no.   1 Bank no.  1 Lambda1,lambda2 =  1.54050 1.54430 
 Title:   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
 Histogram is not ready to be used in least-squares 
 Minimum d-spacing must be set before processing by POWPREF 
 The data compression factor is  1 
 There are     0 channels in the profile 
 There are   800 channels in the spectrum 
 The first     0 channels are not used 
 Enter histogram data modification command 
  (<?>,A,B,C,D,E,F,I,L,M,P,T,W,Z) > 
 Histogram editing commands: 
  <?> - Type this help listing 
  A   - Edit sample orientation angles 
  B   - Edit fixed background 
  C   - Edit the data compression factor 
  D   - Set minimum d-spacing - REQUIRED for new histograms 
  E   - Edit excluded regions 
  F   - Set phase flags for this histogram 
  I   - Edit instrumental constants 
  L   - List histogram title 
  M   - Modify incident spectrum source 
  P   - Plot histogram 
  T   - Set max 2-Theta or Energy or min TOF (equivalent to D option) 
  W   - Edit profile params. 
  Z   - Edit detector azimuthal angle 
 Enter histogram data modification command 
  (<?>,A,B,C,D,E,F,I,L,M,P,T,W,Z) >D 
 Kemudian akan ditampilkan informasi tentang d-spacing yang diberikan 
GSAS kurang lebih 546 refleksi, d minimumnya 0,779 Ǻ dan sudut 2θ 
maksimumnya 163,035˚. Jika nilai d-spacing sudah disetujui, maka ketik ‘/’. Pada 
menu modifikasi data histogram ketik tombol ‘P’ dan pada pilihan layar grafik 
ketik ‘A’ untuk dapat melihat grafik histogramnya.  
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~  546 reflections for d-minimum & 2-theta maximum of  0.779 A & 163.035 deg. 
 Enter new maximum 2-theta in deg. (/ if OK) >/ 
 Histogram no.   1 Bank no.  1 Lambda1,lambda2 =  1.54050 1.54430 
 Title:   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
 Histogram is not ready to be used in least-squares 
 Histogram needs to be processed by POWPREF 
 The data compression factor is  1 
 There are     0 channels in the profile 
 There are   800 channels in the spectrum 
 The first     0 channels are not used 
 Enter histogram data modification command 
  (<?>,A,B,C,D,E,F,I,L,M,P,T,W,Z,X) >P 
 Enter graphic screen option (<?>,A,B,C,D,Z) > 
 Graphics screen option: 
  A    black on white graphics always on top 
  B    white on black graphics always on top 
  C    black on white graphics not on top 
  D    white on black graphics not on top 
  Z    No screen graphics; only hardcopy 
 Enter graphic screen option (<?>,A,B,C,D,Z) >A 
 Do you want to save graphics output (Y,<N>)? > 
 Do you want to set plot ranges for the first plot (Y/<N>)? > 
 Plot number 1 is current 
 Give X-min and X-max for next plot 
 
 
Apabila histogram ditampilkan, ketik ‘X’ pada layar histogram yang aktif. untuk 
kembali ke layar ‘Expedt’. Kemudian keluar dari modifikasi histogram dengan 
mengetik ‘X’ 
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 Enter histogram data modification command 
  (<?>,A,B,C,D,E,F,I,L,M,P,T,W,Z,X) >X 
 The raw data file is : /GSAS/SIWI/DATAGE.DAT 
 Ketik ‘0’ karena histogram yang digunakan hanya 1. Apabila lebih dari 1 
histogram, langkah memasukkan data histogram yang lain sama seperti pada 1 
histogram. Perbedaanya pada data difraksi dan nomor bank .Selanjutnya ketik ‘X’ 
untuk keluar dari menu. 
 Enter scan number desired (<0 for list, 0 to quit) >0 
 Histogram data editing menu (<?>,E,F,I,J,L,P,R,U,X,Z) >X 
 Select editing option for Powder data preparation (<?>,H,P,T,X) >X 
 Kemudian untuk memasukkan parameter atom-atomya maka ketik ‘L’ 
kemudian ketik ‘A’. 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) > 
 The available options are: 
 <?>  - Type this help listing 
  A   - Edit atom parameters 
  B   - Edit rigid body constraints 
  F   - Edit atom form factor parameters 
  H   - Edit Pawley extraction controls 
  L   - Edit least squares controls 
  O   - Edit overall parameters 
  R   - Review some of the EXP file data 
  S   - Edit soft constraint data 
  T   - Change the experiment title 
  X   - Exit to main EXPEDT menu 
  Z   - Edit Z-matrix constraints 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >A 
Phase No. 1; Phase has      0 atoms; Title: Nd6Fe13Ge POWDER 
Karena terdapat informasi bahwa pada fase 1 belum ada atom yang dimasukkan, 
maka memasukkan data parameter atom awal. Material Nd6Fe13Ge mengandung 7 
atom berdasarkan referensi hasil penelitian Allemand dkk (1990). Oleh karena itu, 
ketik ‘I-1’ untuk memasukkan atom yang ke-1.. Atom tersebut antara lain Nd 
yang berada pada posisi x = 0,0; y = 0,0; z = 0,1104 maka ketik ‘Nd 0.0 0.0 
0.1104’. Pilihan nama untuk atom tersebut, misalnya ‘Nd-1’. Selanjutnya 
  
 
92 
 
mengikuti langkah - langkah yang ada pada tampilan berikut sampai atom yang 
ke-7 dimasukkan. 
 Give atom editing command (<?>,$,I,S,X) >I 1 
 Enter TYPE, X, Y, Z, FRAC or <?> for help 
   >Nd 
 Enter X,Y,Z and FRAC >0.0      0.0     0.1104 
 Enter FRAC (/ for default = 1.0) >/ 
 Enter optional name (/ for default = ND1     ) >Nd-1 
 Enter FLAG (I or A) and U's (<?> for help) >I 
 Enter UISO (/ for default = 0.025) >/ 
 SER TYPE    X       Y       Z      FRAC   NAME    UISO    CODE  STSYM MULT FXU 
   1 ND   0.00000 0.00000 0.11040 1.00000 Nd-1     0.02500 I      4(001)  8 000 
 Phase No. 1; Phase has      1 atoms; Title: Nd6Fe13Ge POWDER 
Ketik ‘L’ untuk melihat daftar atom-atom yang sudah dimasukkan tersebut. 
 Give atom editing command 
  (<?>,$,C,D,E,F,I,K,L,M,S,T,U,V,X,+,-,*,/) >L 
 SER TYPE    X       Y       Z      FRAC   NAME    UISO    CODE  STSYM MULT FXU 
   1 ND   0.00000 0.00000 0.11040 1.00000 Nd-1     0.02500 I      4(001)  8 000 
   2 ND   0.16630 0.66630 0.19040 1.00000 Nd-2     0.02500 I      M(+-0) 16 000 
   3 FE   0.00000 0.50000 0.00000 1.00000 Fe-1     0.02500 I    MMM(001)  4 000 
   4 FE   0.17880 0.67880 0.06070 1.00000 Fe-2     0.02500 I      M(+-0) 16 000 
   5 FE   0.28600 0.88600 0.09660 1.00000 Fe-3     0.02500 I        1    32 000 
   6 FE   0.06660 0.20790 0.00000 1.00000 Fe-4     0.02500 I      M(001) 16 000 
   7 GE   0.00000 0.00000 0.00000 1.00000 Ge       0.02500 I    4/M(001)  4 000 
 Phase No. 1; Phase has      7 atoms; Title: Nd6Fe13Ge POWDER 
 Karena semua parameter awal sudah dimasukkan maka ketik ‘X’ untuk 
keluar dari menu ‘Expedt’. 
  Give atom editing command 
  (<?>,$,C,D,E,F,I,K,L,M,S,T,U,V,X,+,-,*,/) >x 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >x 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >x 
 STOP EXPEDT terminated successfully statement executed 
 Press any key to continue . . . 
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2. Penghalusan Parameter - parameter 
 
2. A. Penghalusan Parameter Background (Latar) 
 Klik ’Setup’ kemudian klik ’Expedt’ untuk menjalankan penghalusan 
parameter latar sehinga terlihat tampilan seperti di bawah ini. 
C:\GSAS\SIWI>echo off 
 
                  |------------------------------------------| 
                  |       Program EXPEDT Version Win32       | 
                  | A menu driven routine to edit .EXP files | 
                  | Distributed on Thu Apr 20 11:41:26 2006  | 
                  |------------------------------------------| 
 
        |---------------------------------------------------------------| 
        |            Allen C. Larson and Robert B. Von Dreele           | 
        |      Manuel Lujan, Jr. Neutron Scattering Center, MS-H805     | 
        |      Los Alamos National Laboratory, Los Alamos, NM  87545    | 
        |                                                               | 
        | Copyright, 2000, The Regents of the University of California. | 
        |---------------------------------------------------------------| 
 
 The last history record is : 
     HSTRY  6 GENLES  Win32  Jan 31 07:41:09 2007 Sdsq= 0.660E+05 S/E= 0.318E-03 
 Is this the file you wish to use? (<?>,D,K,Q,R,Y) >Y 
 Experiment title: 
          Nd6Fe13Ge POWDER INPUT DATA 
 The last history record is : 
     HSTRY  6 GENLES  Win32  Jan 31 07:41:09 2007 Sdsq= 0.660E+05 S/E= 0.318E-03 
 Jika file yang akan digunakan sudah benar maka ketik ‘Y’ sehingga 
masuk ke menu ‘Expedt’. Jika tidak benar, maka ketik ‘D’. Pada menu ‘Expedt’ 
ketik ‘L’ untuk pengesetan kuadrat terkecil. Ketik ‘O’ kemudian ketik ‘B’ untuk 
penghalusan parameter latar. 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >L 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >O 
 Enter overall parameter to be edited (<?>,A,B,C,D,E,F,H,L,O,P,R,S,X) >B 
 Ketik ’H 1’ karena histogram yang akan dihaluskan hanya 1. Apabila 
histogram yang dihaluskan lebih dari 1 maka dapat memilih histogram yang akan 
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dihaluskan. Ketik ’V’ untuk menghaluskan parameter latar dan diset on. Ketik ’X’ 
untuk keluar dari menu Expedt ketik ’X’. Kemudian menjalakan ’Powref’ dan 
’Genles’. 
 Editing of background parameters 
 Histogram no.   1 Bank no.  1 Lambda1,lambda2 =  1.54050 1.54430 
 Title:   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
 **** Histogram will be used in least-squares 
 Cosine Fourier series background function (#2) 
 Background parameters: 
  Refinement flag = Y  Damping flag = 0  Full background (Y) 
    0.189227E+05  -0.831715E+04   0.977697E+03 
 Give background parameter edit command (<?>,B,C,D,F,G,H,K,L,N,V,X) > 
 Background edit commands: 
  <?> - Type this help listing 
  B   - Modify the full background refinement flag 
  C   - Change background function type, number of terms and their values 
  D n - Enter refinement damping factor "n" (n = 0 to 9) 
     The applied shift is (10-n)*10% of the computed shift, n = 0 for full shift 
  F   - Fix specific background parameters 
  G   - Global setting of refinement flags 
  H m - Select histogram "m" 
  K b - Set constraints for background coeff. "b" 
  L   - List the background parameters and refinement flag 
  N   - Select next powder histogram 
  V   - Toggle background refinement flag 
  X   - Exit to overall parameter menu 
 Give background parameter edit command (<?>,B,C,D,F,G,H,K,L,N,V,X) >H 1 
 New histogram selected 
 Histogram no.   1 Bank no.  1 Lambda1,lambda2 =  1.54050 1.54430 
 Title:   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
 **** Histogram will be used in least-squares 
 Cosine Fourier series background function (#2) 
 Background parameters: 
  Refinement flag = Y  Damping flag = 0  Full background (Y) 
    0.189227E+05  -0.831715E+04   0.977697E+03 
 Give background parameter edit command (<?>,B,C,D,F,G,H,K,L,N,V,X) >V 
 Background refinement flag set off (N) 
 Give background parameter edit command (<?>,B,C,D,F,G,H,K,L,N,V,X) >V 
 Background refinement flag set on (Y) 
 Give background parameter edit command (<?>,B,C,D,F,G,H,K,L,N,V,X) >X 
 Enter overall parameter to be edited (<?>,A,B,C,D,E,F,H,L,O,P,R,S,X) >X 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >X 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >X 
STOP EXPEDT terminated successfully statement executed 
Press any key to continue . . . 
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2. B. Penghalusan Parameter Faktor Skala Histogram 
 Penghalusan parameter faktor skala histogram masuk ke menu pilihan 
’Expedt’ ketik ’L’ kemudian ketik ’O’. Ketik ’H’ untuk menghaluskan faktor 
skala histogram. Karena histogram 1 yang ingin dihaluskan maka ketik ’H 1’ 
kemudian ketik ’V’ dan diset on. Setelah menghaluskan parameter faktor skala 
histogram sebaiknya menjalankan ’Powpref ’ kemudian ’Genles’. 
EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) > 
EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >L 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >O 
 Enter overall parameter to be edited (<?>,A,B,C,D,E,F,H,L,O,P,R,S,X) >H 
 Editing histogram scale factors 
 Histogram no.   1 Bank no.  1 Lambda1,lambda2 =  1.54050 1.54430 
 Title:   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
 **** Histogram will be used in least-squares 
 
 Histo. scale =      1.2882     Refine Y Damping flag =  0 
 Histogram scale editing options - (<?>,C,D,G,H,K,L,N,V,X) > 
 Histogram scale editing options 
  <?> - Type this help listing 
  C   - Change histogram scale 
  D   - Change the histo. scale damping factor 
  G   - Global setting of refinement flags 
  H m - Select new histogram "m" 
  K   - Set histo. scale constraints 
  L   - List the current histo. scale and refinement flag 
  N   - Select next histogram 
  V   - Toggle refinement flag 
  X   - Exit to overall parameter editing menu 
 Histogram scale editing options - (<?>,C,D,G,H,K,L,N,V,X) >V 
 Histo. scale refinement flag set off (N) 
 Histogram scale editing options - (<?>,C,D,G,H,K,L,N,V,X) >V 
 Histo. scale refinement flag set on (Y) 
 Histogram scale editing options - (<?>,C,D,G,H,K,L,N,V,X) >X 
 Enter overall parameter to be edited (<?>,A,B,C,D,E,F,H,L,O,P,R,S,X) >X 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >X 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >X 
STOP EXPEDT terminated successfully statement executed 
Press any key to continue . . . 
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3.C. Penghalusan Parameter Kisi 
 Penghalusan parameter kisi masuk ke menu pilihan 'Expedt' ketik 'L'. 
Kemudian memilih perhitungan kuadrat terkecil dengan mengetik 'O'. Untuk 
menghaluskan parameter kisi, ketik 'L' selanjutnya ketik 'V' dan diset on. 
Selanjutnya menjalankan Powpref kemudian Genles.  
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >L 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >O 
 Enter overall parameter to be edited (<?>,A,B,C,D,E,F,H,L,O,P,R,S,X) >L 
 Editing of lattice parameters 
 WARNING - If lattice parameters are changed you should rerun POWPREF 
 
 Phase no. 1 
 Title: Nd6Fe13Ge POWDER 
 A, B, C, Alpha, Beta, Gamma          Not refined 
    8.034000   8.034000  22.780001   90.0000   90.0000   90.0000 
 Damping flag = 0 
 Enter lattice parameter editing command (<?>,$,C,D,F,K,L,P,V,X) > 
 Unit cell edit commands: 
  <?> - Type this help listing 
  $   - Enter DCL command 
  C   - Change lattice parameters 
  D n - Enter refinement damping factor "n" (n = 0 to 9) 
     The applied shift is (10-n)*10% of the computed shift, n = 0 for full shift 
  F   - Fix specific recip. metric tensor elements 
  K   - Set constraints among recip. metric tensor elements 
  L   - List cell constants and refine controls 
  P n - Select phase "n" for editing 
  V   - Toggle refinement flag 
  X   - move on to next phase (exits if no more phases) 
 Enter lattice parameter editing command (<?>,$,C,D,F,K,L,P,V,X) >V 
 Lattice parameter refinement flag set on (Y) 
 Enter lattice parameter editing command (<?>,$,C,D,F,K,L,P,V,X) >X 
 Enter overall parameter to be edited (<?>,A,B,C,D,E,F,H,L,O,P,R,S,X) >X 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >X 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >X 
STOP EXPEDT terminated successfully statement executed 
Press any key to continue . . . 
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2.D. Penghalusan Titik Nol Difraktometer  
 Pada penghalusan titik nol difraktometer, setelah masuk ke menu pilihan 
'Expedt' ketik 'L' kemudian ketik 'O'. , ketik 'c' untuk memilih tipe parameter 
titik nol difraktometer. Histogram 1 yang akan dihaluskan maka ketik 'H 1'. 
Selanjutnya ketik 'V Z' untuk menghaluskan parameter titik nol difraktometer. 
Setelah selesai penghalusan menjalankan 'Powpref' kemudian 'Genles'.  
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >L 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >O 
 Enter overall parameter to be edited (<?>,A,B,C,D,E,F,H,L,O,P,R,S,X) >C 
 Editing of POWDER diffractometer constants 
 WARNING - Changing diffractometer constants may invalidate 
           lattice parameter values 
 WARNING - Indiscriminate refinement of diffractometer 
           constants may give unstable refinements 
 Histogram no.  1 LAM(1) =   1.540500 LAM(2) =   1.544300 
                  KRATIO =    0.50000 ZERO   =       0.00 
                  POLA   =    0.70000 IPOL   =    0 
 Polarization ratio X-ray Lp correction 
 Current refinement flags are 
 The damping flag = 0 
 Give diffractometer constant editing command (<?>,$,C,D,H,K,L,N,R,V,X) >H 1 
 New histogram selected 
 Histogram no.  1 LAM(1) =   1.540500 LAM(2) =   1.544300 
                  KRATIO =    0.50000 ZERO   =       0.00 
                  POLA   =    0.70000 IPOL   =    0 
 Polarization ratio X-ray Lp correction 
 Current refinement flags are 
 The damping flag = 0 
 Give diffractometer constant editing command (<?>,$,C,D,H,K,L,N,R,V,X) >V 
 Current refinement flags are 
 The damping flag = 0 
 Enter refinement flags for diffractometer constants:   (No spaces in the list) 
 L for LAM (ignored if LAM(2) > 0.0 
 R for Ka2/Ka1 ratio (ignored if LAM(2) = 0.0 
 P for POLA & Z for ZERO 
 <CR> sets all flags to no refinement >Z 
 New refinement flags are   Z 
 The damping flag = 0 
 Give diffractometer constant editing command (<?>,$,C,D,H,K,L,N,R,V,X) >X 
 Enter overall parameter to be edited (<?>,A,B,C,D,E,F,H,L,O,P,R,S,X) >X 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >X 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >X 
STOP EXPEDT terminated successfully statement executed 
Press any key to continue . . . 
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2.E. Penghalusan Parameter Atom  
 Penghalusan parameter atom diantaranya penghalusan posisi atomdan 
faktor temperatur. Penghalusan parameter posisi atom dan faktor temperatur 
sebaiknya dilakukan satu per satu untuk masing – masing atom. Setelah masuk ke 
menu pilihan 'Expedt' ketik 'L' kemudian ketik 'A'. 
 Pada penghalusan posisi atom langkah selanjutnya ketik 'V 1 X' untuk 
atom pertama. Kode 'V' merupakan kode penghalusan, angka '1' adalah urutan 
parameter atom yang dihaluskan, jika atom yang pertama yang ingin dihaluskan 
maka ketik '1'. Kode 'X' adalah tipe parameter atom yang dihaluskan dan 
menyatakan posisi atom. Contoh penghalusan posisi atom pada atom Nd-1 
selanjutnya penghalusan pada atom – atom yang lain langkah – langkahnya sama. 
EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >L 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >A 
 Phase No. 1; Phase has      7 atoms; Title: Nd6Fe13Ge POWDER 
 Give atom editing command 
  (<?>,$,C,D,E,F,I,K,L,M,S,T,U,V,X,+,-,*,/) >V 1 X 
 SER TYPE    X       Y       Z      FRAC   NAME    UISO    CODE  STSYM MULT FXU 
   1 ND   0.00000 0.00000 0.11040 1.00000 Nd-1     0.02500 I X    4(001)  8 000 
 Phase No. 1; Phase has      7 atoms; Title: Nd6Fe13Ge POWDER 
Ketik 'V 1 –X' untuk meng-offkan penghalusan parameter posisi atom, misal 
atom yang pertama. 
EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >L 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >A 
 Phase No. 1; Phase has      7 atoms; Title: Nd6Fe13Ge POWDER 
 Give atom editing command 
  (<?>,$,C,D,E,F,I,K,L,M,S,T,U,V,X,+,-,*,/) >V 1 –X 
 SER TYPE    X       Y       Z      FRAC   NAME    UISO    CODE  STSYM MULT FXU 
   1 ND   0.00000 0.00000 0.12753 1.00000 Nd-1     0.02500 I      4(001)  8 000 
 Phase No. 1; Phase has      7 atoms; Title: Nd6Fe13Ge POWDER 
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 Pada penghalusan faktor temperatur atom langkah selanjutnya ketik 'V 1 
U' untuk atom pertama. Kode 'U' adalah tipe parameter atom yang dihaluskan dan 
menyatakan faktor temperatur atom. 
 Give atom editing command 
  (<?>,$,C,D,E,F,I,K,L,M,S,T,U,V,X,+,-,*,/) >V 1 U 
 SER TYPE    X       Y       Z      FRAC   NAME    UISO    CODE  STSYM MULT FXU 
   1 ND   0.00000 0.00000 0.12753 1.00000 Nd-1     0.02500 I  U   4(001)  8 000 
 Phase No. 1; Phase has      7 atoms; Title: Nd6Fe13Ge POWDER 
Apabila ingin meng-offkan parameter faktor temperatur. Ketik 'V 1 –U' untuk 
meng-offkan penghalusan parameter posisi atom, misal atom yang pertama. 
 Give atom editing command 
  (<?>,$,C,D,E,F,I,K,L,M,S,T,U,V,X,+,-,*,/) >V 1 -U 
 SER TYPE    X       Y       Z      FRAC   NAME    UISO    CODE  STSYM MULT FXU 
   1 ND   0.00000 0.00000 0.12753 1.00000 Nd-1    -0.03477 I      4(001)  8 000 
 Phase No. 1; Phase has      7 atoms; Title: Nd6Fe13Ge POWDER 
  Khususnya faktor ‘FRAC’ tidak perlu dihaluskan karena faktor ‘FRAC’ 
harus 1. Setelah parameter atom dihaluskan, sebaiknya menjalankan Powpref 
kemudian Genles. 
 
2.F. Penghalusan Profil 
 Setelah masuk ke menu pilihan Expedt ketik 'L' kemudian ketik 'O'. 
Ketik 'P' untuk memilih tipe parameter profil. Kemudian ditampilkan informasi 
tentang fungsi profil. Jika ingin menghaluskan fungsi profil tersebut maka ketik 
'V' kemudian memilih koefisien – koefisien fungsi profil yang akan dihaluskan 
dengan mengetik 'Y', apabila tidak ingin menghaluskan koefisien – koefisien 
fungsi profil maka ketik 'N' atau tekan 'Enter'.  
 Parameter profil, parameter kisi dan parameter titik nol difraktometer 
boleh dihaluskan secara bersamaan tetapi berpotensi divergen. Akan tetapi 
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sebaiknya parameter kisi di-off-kan ketika penghalusan parameter profil supaya 
tidak berpotensi divergen. 
 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >L 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >O 
 Enter overall parameter to be edited (<?>,A,B,C,D,E,F,H,L,O,P,R,S,X) >P 
 Change profile parameter values and refinement flags 
 Histogram no.   1 Bank no.  1 Lambda1,lambda2 =  1.54050 1.54430 
 Title:   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
 **** Histogram will be used in least-squares 
 Phase no. 1 
 Phase name: Nd6Fe13Ge POWDER 
 Aniso. broadening axis   0.   0.   1. Damp  0 
 Peak profile type no. 2 Number of coefficients: 18 
 Profile coefficients for Simpson's rule integration of pseudovoigt function 
 C.J. Howard (1982). J. Appl. Cryst.,15,615-620. 
 P. Thompson, D.E. Cox & J.B. Hastings (1987). J. Appl. Cryst.,20,79-83. 
 #1(GU)   =    2.000 N #2(GV)   =   -2.000 N #3(GW)   =    5.000 N 
 #4(LX)   =    1.000 N #5(LY)   =    1.000 N #6(trns) =    0.000 N 
 #7(asym) =   0.0000 N #8(shft) =   0.0000 N #9(GP)   =    0.000 N 
 #10(stec)=     0.00 N #11(ptec)=     0.00 N #12(sfec)=     0.00 N 
 #13(L11) =    0.000 N #14(L22) =    0.000 N #15(L33) =    0.000 N 
 #16(L12) =    0.000 N #17(L13) =    0.000 N #18(L23) =    0.000 N 
 Cut-off for peaks is  1.00 percent of the peak maximum 
 Profile editing options - (<?>,$,A,C,D,G,H,K,L,N,P,R,V,W,X) >V 
 Enter refinement codes for GU, GV and GW (Y/<N>) >Y 
 Enter refinement codes for GV and GW (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for GW (Y/<N>) > 
 Enter refinement codes for LX, LY and trns (Y/<N>) > 
 Enter refinement codes for LY and trns (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for trns (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for asym, shft & GP (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for shft & GP (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for GP (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for stec, ptec and sfec (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for ptec and sfec (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for sfec (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for L11, L22 and L33 (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for L22 and L33 (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for L33 (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for L12, L13 and L23 (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for L13 and L23 (Y/<N>) > 
 Enter refinement code for L23 (Y/<N>) > 
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2.G. Pengesetan Cycle 
 Pengesetan cycle dilakukan untuk mengetahui berapa kali penghalusan 
yang akan dilakukan setiap running. Setelah masuk ke menu pilihan 'Expedt' 
ketik 'L' kemudian ketik 'L'. Perubahan cycle dengan mengetik 'C 5' berarti 
jumlah maksimum cycle adalah 5. Akan tetapi jumlah maksimum cycle tidak 
harus 5. 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >L 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >O 
 Enter overall parameter to be edited (<?>,A,B,C,D,E,F,H,L,O,P,R,S,X) >X 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >L 
 Maximum number of cycles is   3 
 Enter L-S control editing option (<?>,A,B,C,D,E,J,L,P,T,V,Z,X) > 
  A a - Maximum atom position shift 
  B b - Matrix band width (0 full matrix) 
  C n - Maximum number of cycles 
  D d - Marquardt factor 
  E   - Change powder data Fobs extraction flags 
  J   - Toggle Conjugate-Gradient vs Gauss-Newton minimization 
  L   - List current settings 
  P   - Select options for the output listing 
  T   - Apply Tukey Robust/Resistant powder diffraction weighting 
  V n - Convergence criterion 
  Z   - Set RMS random atom displacement before each cycle 
  X   - Exit from editing least squares controls 
 Enter L-S control editing option (<?>,A,B,C,D,E,J,L,P,T,V,Z,X) >C 
 Enter the number of cycles you wish to run >5 
 Maximum number of cycles is   5 
 Enter L-S control editing option (<?>,A,B,C,D,E,J,L,P,T,V,Z,X) >X 
 Select editing option for Least Squares calculation 
  (<?>,A,B,F,H,L,O,R,S,T,X,Z) >X 
 EXPEDT data setup option (<?>,D,F,K,L,P,R,S,X) >X 
STOP EXPEDT terminated successfully statement executed 
Press any key to continue . . . 
 
 
 
 
 
  
 
102 
 
3. Menjalankan POWPREF 
’Powpref’ harus dijalankan setiap selesai menjalankan penghalusan satu 
parameter. Langkah menjalankan ’Powpref’ adalah klik toolbar ’Compute ’ 
kemudian klik ’Powpref ’. Karena histogram yang digunakan 1 maka tampilan 
’Powpref’ seperti di bawah ini. 
C:\GSAS\SIWI>echo off 
 Histogram no.   1 Bank no.  1 Lambda1,lambda2 =  1.54050 1.54430 
 Title:   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
 **** Histogram will be used in least-squares 
 File is apparently sequential access format 
 conversion to DOS direct access scratch attempted 
 Conversion to scratch complete 
 Use CNVFILE to avoid this conversion 
 Header on file: 
   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
STOP POWPREF terminated successfully statement executed 
Press any key to continue . . . 
 
4. Menjalankan GENLES 
 ’GENLES’ dijalankan untuk mengetahui kekonvergenan, nilai residu 
dan χ2 karena penghitungan kuadrat terkecil di ’GENLES’ tetapi sebelumnya 
harus menjalankan ‘POWPREF’. ’GENLES’ juga dipengaruhi oleh jumlah 
maksimum cycle. 
 Langkah yang dilakukan untuk menjalankan ’GENLES’ adalah memilih 
toolbar ‘Compute’ kemudian klik ’GENLES’. Contoh ’GENLES’ yang 
ditampilkan seperti dibawah ini. 
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C:\GSAS\SIWI>echo off 
 
 Restraint data statistics: 
 No restraints used 
 
 Powder data statistics                Fitted         -Bknd             Average 
              Bank Ndata Sum(w*d**2)  wRp     Rp    wRp     Rp     DWd  Integral 
 Hstgm  1 PXC   1   799  3110.6     0.0173 0.0128 0.0186 0.0155   0.598   0.876 
 Powder totals      799  3110.6     0.0173 0.0128 0.0186 0.0155   0.598 
 Cycle 189 There were    799 observations. 
 Total before-cycle CHI**2 (offset/sig) = 3.1106E+03 ( 5.8882E+01) 
 
 Reduced CHI**2 =  3.978     for    17 variables 
 Histogram  1  Type PXC   Nobs =  146 R(F**2) =  0.1379 
 
 CPU times for matrix build     0.36 sec; matrix inversion     0.03 sec 
 Final variable sum((shift/esd)**2) for cycle 189:      12.14 Time:    0.39 sec 
 
 Restraint data statistics: 
 No restraints used 
 
 Powder data statistics                Fitted         -Bknd             Average 
              Bank Ndata Sum(w*d**2)  wRp     Rp    wRp     Rp     DWd  Integral 
 Hstgm  1 PXC   1   799  3041.6     0.0171 0.0127 0.0189 0.0154   0.609   0.876 
 Powder totals      799  3041.6     0.0171 0.0127 0.0189 0.0154   0.609 
 Cycle 190 There were    799 observations. 
 Total before-cycle CHI**2 (offset/sig) = 3.0416E+03 ( 5.7137E+01) 
 
 Reduced CHI**2 =  3.890     for    17 variables 
 Histogram  1  Type PXC   Nobs =  146 R(F**2) =  0.1352 
 
 CPU times for matrix build     0.34 sec; matrix inversion     0.02 sec 
 Final variable sum((shift/esd)**2) for cycle 190:       0.31 Time:    0.36 sec 
 
 Restraint data statistics: 
 No restraints used 
 
 Powder data statistics                Fitted         -Bknd             Average 
              Bank Ndata Sum(w*d**2)  wRp     Rp    wRp     Rp     DWd  Integral 
 Hstgm  1 PXC   1   799  3039.6     0.0171 0.0127 0.0192 0.0156   0.609   0.876 
 Powder totals      799  3039.6     0.0171 0.0127 0.0192 0.0156   0.609 
 Cycle 191 There were    799 observations. 
 Total before-cycle CHI**2 (offset/sig) = 3.0396E+03 ( 5.7085E+01) 
 
 Reduced CHI**2 =  3.887     for    17 variables 
 Histogram  1  Type PXC   Nobs =  146 R(F**2) =  0.1375 
 
 CPU times for matrix build     0.35 sec; matrix inversion     0.02 sec 
 Final variable sum((shift/esd)**2) for cycle 191:       0.01 Time:    0.37 sec 
 Convergence was achieved and 
STOP GENLES terminated successfully statement executed 
Press any key to continue . . . 
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5. Menjalankan POWPLOT 
 Langkah – langkah yang dilakukan dalam menjalankan ‘POWPLOT’ 
adalah klik toolbar ‘Graphics’ kemudian klik ‘Powplot’. Layar grafik dapat 
dipilih, misal ketik ‘A’. Jika ingin menyimpannya ketik ‘Y’ dan pilihan hardcopy, 
misal ketik ‘A’.  
 Enter graphic screen option (<?>,A,B,C,D,Z) > 
 Graphics screen option: 
  A    black on white graphics always on top 
  B    white on black graphics always on top 
  C    black on white graphics not on top 
  D    white on black graphics not on top 
  Z    No screen graphics; only hardcopy 
 Enter graphic screen option (<?>,A,B,C,D,Z) >A 
 Do you want to save graphics output (Y,<N>)? >Y 
 Enter hardcopy option (<?>,A,B,C,D,E) > 
 High resolution hardcopy device: 
  A    HP Laserjet printer 
  B    PostScript printer 
  C    EPS PostScript file 
  D    Color PostScript printer 
  E    Color EPS PostScript file 
 Beberapa pilihan untuk menampilkan histogram.  
Do you want to save graphics output (Y,<N>)? > 
 Experiment title: 
Enter command (<?>,A,B,C,D,E,H,I,L,M,N,O,P,R,S,T,V,W,X) > 
POWPLOT Commands: 
 <?> - Type this help listing 
 A   - ASCII output of plot data 
 B   - Toggle background subtraction control 
 C   - Toggle cursor control 
 D   - Difference curve toggle 
 E   - Plot resolution toggle 
 H n - Read powder histogram "n" 
 I   - I/Io or I on Y-axis toggle 
 L   - List histogram titles & plot options 
 M   - Mark reflection positions toggle 
 N   - Read next powder histogram 
 O   - Toggle the observed point plotting mode 
 P   - Plot histogram 
 R   - Plot radial distribution functions 
 S   - Set initial plot ranges toggle 
 T   - D-spacing or TOF/2-theta on X-axis toggle 
 V   - Enter up to 4 scale ranges for plot 
 W   - Weighted plot toggle 
 X   - Exit from POWPLOT 
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 Kemudian memilih dengan menyesuaikan pilihan sumbu Y pada 
histogram. Pada ‘POWPLOT’ menampilkan informasi tentang histogram yang 
digunakan. 
New histogram selected 
 The selected histogram is: 
 Histogram no.   1 Bank no.  1 Lambda1,lambda2 =  1.54050 1.54430 
 Title:   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
 **** Histogram will be used in least-squares 
 Reading histogram - please wait 
 Reflection positions will be marked 
 Difference curves will be plotted 
 Cursor will be active 
 Plot number 1 is current 
 Give X-min and X-max for next plot 
  (default plot="0 0" & <CR> for no plot) > 
 Do you wish to see error analysis (Y/<N>)? > 
 Range of expected deltas to be used for slope/intercept calculation: -2.00  
2.00 
 New values ?(/ to accept) >/ 
 The slope & intercept of the normal probability plot are    1.7432   -0.0389 
 Enter command (<?>,A,B,C,D,E,H,I,L,M,N,O,P,R,S,T,V,W,X) >X 
> 
STOP POWPLOT terminated successfully statement executed 
Press any key to continue . . . 
 Apabila pada pilihan ‘POWPLOT’ diketik ‘H 1 M D C P’ maka akan 
terlihat seperti di bawah ini.  
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 Apabila pada pilihan ‘POWPLOT’ diketik ‘H 1 M D C T P’ maka akan 
terlihat seperti di bawah ini.  
 
 
6. Menjalankan PUBTABLES 
 Langkah – langkah untuk menjalankan ‘PUBTABLES’ adalah pilih 
toolbar ‘Results’ dan klik ‘Pubtables’. Hasil penghalusan disimpan dalam file 
dengan ekstensi ‘TBL’. 
 The tables will be written to ND6FE13GE.TBL 
STOP PUBTABLES successful completion statement executed 
Press any key to continue . . . 
 
7. Menjalankan REFLIST 
  Langkah – langkah untuk menjalankan ‘REFLIST’ adalah pilih toolbar 
‘Utilities’ dan klik ‘Reflist’. Hasil penghalusan disimpan dalam file dengan 
ekstensi ‘LST’. Kemudian ketik ‘M’. 
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 Maximum number of cycles is    5 
 I/SigI cut-off is  1.00 
 Structure factors will be extracted from histogram  1 
 using extraction method codes     0    0    0    0    0    0    0    0    0 
 There are  1 histograms 
 Enter histogram number for reflection list (0 to terminate) >1 
 Histogram no.   1 Bank no.  1 Lambda1,lambda2 =  1.54050 1.54430 
 Title:   20.000   0.050  59.950 Nd6Fe13Ge 
 **** Histogram will be used in least-squares 
 There are   974 powder reflections 
 Give the list option desired (<?>,L,M,O,R,S,X)? > 
 The options are 
  L - for 80 column list of selected data offline 
  M - for full 132 column list offline 
  O - for 80 column list of selected data online 
  R - for one phase ascii reflection file 
  S - for full 132 column list online 
  X - skip this histogram 
 Give the list option desired (<?>,L,M,O,R,S,X)? >M 
 Copy reflection data to .LST file 
 
 Enter histogram number for reflection list (0 to terminate) >0 
Press any key to continue . . . 
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Lampiran 7 : Parameter Instrumen Difraktometer XRD 
            123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890         
INS   BANK      1                                                                
INS   HTYPE   PXCR                                                               
INS  1 IRAD     3                                                                
INS  1 ICONS  1.540500  1.544300       0.0         0       0.7    0       0.5    
INS  1I HEAD  DUMMY INCIDENT SPECTRUM FOR X-RAY DIFFRACTOMETER                   
INS  1I ITYP    0    0.0000  180.0000         1                                  
INS  1PRCF1     2    6      0.01                                                 
INS  1PRCF11   2.000000E+00  -2.000000E+00   5.000000E+00   0.100000E+01         
INS  1PRCF12   0.100000E+01   0.000000E+00                                       
INS  1PRCF2     3    8      0.01                                                 
INS  1PRCF21   2.000000E+00  -2.000000E+00   5.000000E+00   0.100000E+00         
INS  1PRCF22   0.000000E+00   0.000000E+00   0.150000E-01   0.150000E-01         
INS  1PRCF3     4   12      0.01                                                 
INS  1PRCF31   2.000000E+00  -2.000000E+00   5.000000E+00   0.000000E+00         
INS  1PRCF32   0.100000E+00   0.000000E+00   0.000000E+00   0.000000E+00         
INS  1PRCF33   0.000000E+00   0.150000E-01   0.150000E-01   0.750000E+00         
 Parameter instrumen pada difraktometer sinar X disimpan dalam 
‘c:/gsas/example/inst_xry.prm. Parameter instrumen pada difraktometer sinar X 
berisi tentang jumlah bank, panjang gelombang, dan koefisien–koefisien pada 
profil difraktometer.  
 Pada baris pertama terdapat tulisan BANK 1 artinya nomor lokasi 
detektor yang akan digunakan. Baris keempat terdapat angka 1.540500 dan 
1.544300 artinya panjang gelombang sinar X yang digunakan sedangkan angka 
0.7 merupakan zero offset difraktometer. Angka – angka pada baris keenam 
sampai baris terakhir merupakan koefisien – koefisien pada latar dan profil 
difraktometer. 
 
 
 
 
